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“Suba o primeiro degrau com fé. Não é 
necessário que você veja toda a escada.                  
Apenas dê o primeiro passo.”                  
          (Martin Luther King)
RESUMO 
 
 
 
Micro propulsores são dispositivos utilizados para o controle de atitude em satélites 
de pequeno porte. Esses propulsores podem gerar empuxo utilizando diversas 
formas de energia, tais como química, nuclear, elétrica, entre outras. O 
desenvolvimento deste trabalho concentrou-se no dimensionamento de um micro 
propulsor para o projeto existente na UFSC/Joinville que se utiliza da reação do 
etanol e oxigênio como fontes energéticas para atingir o empuxo de 
aproximadamente 1 mN através de processo catalítico em um catalisador sólido de 
platina apoiado em alumina. Esse trabalho de conclusão de curso é um primeiro 
trabalho realizado para o projeto, o qual consiste como uma fonte de consulta para 
os desafios e dificuldades encontradas no estudo de dimensionamento do micro 
propulsor para futuros trabalhos. Estudou-se as reações entre etanol e oxigênio em 
diversas condições diferentes, alterando razões de equivalência, comprimento e 
diâmetro do reator, pressão no reator e temperatura de entrada dos propelentes no 
reator através do software de simulação CHEMKIN-Pro utilizando os mecanismos de 
reações gasosas e de superfície expostas em anexo. Após determinado as 
condições do reator que idealmente atinja 1mN de empuxo, partiu-se para a analise 
do bocal, e assim, dimensionado o micro propulsor para suposições e condições 
adotadas. Os aspectos de analise assumidos durante o desenvolvimento do trabalho 
não são imutáveis, variando para cada condição de projeto, mas devido a não 
existência de diversos fatores pré-estabelecidos para este projeto, foi-se necessário 
assumir condições de projeto através de referências bibliográficas, deixado um leque 
de discussões e fatores de decisão. 
 
Palavras-chave: Micro propulsor, Etanol, Platina 
ABSTRACT 
 
 
 
Micropropulsion are devices used for attitude control of small satellites. These 
thrusters may generate thrust by many kind of energy source, for example, chemical, 
nuclear, electrical and so on. The development of this monograph focused on sizing 
micropropulsion from UFSC's project, wherein utilize ethanol and oxygen as energy 
sources for realize nearly 1 mN by catalytic process with solid platinum supported on 
alumina. This academic work is a first study regarding of this project, consisting as a 
reference source for challenges and difficulties which were found on study of sizing 
micropropulsion for future works. The reactions between ethanol and oxygen were 
studied on several different conditions, changing equivalence ratios, lenght and 
diameter of reactor, pressure inside the reactor and inlet temperature of propellents 
inside the reactor by simulation software called CHEMKIN-Pro using the mechanisms 
of gaseous and surface reactions exposed on annex. When determined the 
conditions of reactor which ideally reaches a thrust of 1 mN, it was analysed the 
nozzle, so the micropropulsion got sized considering assumptions and conditions 
decided by the author. The aspects of analysis assumed during the work aren't 
immutable, which change for each condition of project, but due to not existing 
preestablish factors for this project, it was necessary assume project conditions by 
bibliographic references, presenting a large discussion and factors of decisions. 
 
Keywords: Micropropulsion, Ethanol, Platinum 
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1 INTRODUÇÃO 
O tema levantado neste Trabalho de Conclusão de Curso é referente à micro 
propulsores. Esses tipos de propulsores são desenvolvidos para gerar empuxos nas 
faixas de 1 μN à 1 mN e apresentam dimensões na ordem de milímetros. Deseja-se 
por meio deste trabalho mostrar os procedimentos necessários para se dimensionar 
um micro propulsor apresentando as teorias envolvidas e simulações necessárias.  
1.1 Problemática 
 Satélites artificiais são aparatos espaciais desenvolvidos pelo homem e 
colocados em órbita através de veículos lançadores. Os satélites artificiais podem 
orbitar corpos celestes como luas, cometas, asteroides, planetas, estrelas ou 
inclusive galáxias. Após a vida útil de um satélite, o mesmo pode ficar orbitando 
como lixo espacial, até que reentrem na atmosfera terrestre, ou podem ser 
direcionados, através do uso de propulsores, ao espaço profundo. (INPE, 2014) 
 Os satélites artificiais podem ser subdivididos em relação as suas massas 
como mostrado abaixo: (TRISTANCHO, 2010) 
 
 - Satélites grandes: cujo à massa seja maior que 1000 kg; 
 - Satélites médios: cujo à massa seja de 500 a 1000 kg; 
 - Mini satélites: cujo à massa seja de 100 a 500 kg; 
 - Micro satélites: cujo à massa seja de 10 a 100 kg; 
 - Nano satélites: cujo à massa seja de 1 a 10 kg; 
 - Pico satélites: cujo à massa seja de 0,1 a 1 kg; 
- Femto satélites: cujo à massa seja menor que 100 g. 
 
Uma razão para a miniaturização de satélites é a redução de custos. Uma vez 
que satélites maiores e mais pesados requerem foguetes maiores, o custo de 
lançamento é mais elevado. Satélites menores e mais leves podem ser lançados a 
bordo de veículos lançadores menores e mais baratos e, algumas vezes, podem ser 
lançados em conjunto. (ZAKIROV, 2006) 
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Satélites miniaturizados podem ser projetados e construídos com um custo 
menor, favorecendo a produção em massa. Além do custo mais baixo, a principal 
razão para o uso de satélites miniaturizados é a possibilidade de realizar missões 
que um satélite maior não poderia realizar, tais como: (ZAKIROV, 2006) 
 
- Constelações para comunicação envolvendo um baixo fluxo de dados; 
- Usar formações para colher dados de múltiplos pontos; 
- Inspeção orbital de satélites maiores; 
- Pesquisas universitárias.  
 
 As vantagens e limitações que envolvem satélites miniaturizados são: 
 
Vantagens: 
 
 - Baixo custo de fabricação; 
 - Produção em massa facilitada; 
 - Custo de lançamento menor; 
 - Possibilidade de serem lançados em grupos ou em conjunto com satélites 
maiores; 
 - Em caso de falhas, a perda financeira é mínima. 
 
Limitações: (YUNLONG, 2002) 
 
 - Vida útil mais curta; 
 - A capacidade do hardware de bordo é menor; 
 - Menor potência de transmissão de dados; 
 - Decaimento orbital mais rápido.  
  
 Projetos envolvendo nano satélites empregam múltiplos nano satélites 
operando juntos ou em formação, sendo que alguns desses projetos requerem um 
satélite maior para comunicação com os centros de controle no solo ou para 
lançamento e operações com nano satélites. (FORTESCUE, 2003) 
Os propulsores são responsáveis pelo controle de atitude de um satélite, os 
quais são técnicas empregadas para manter a atitude do satélite dentro de uma 
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faixa de valores pré-definidos. Os propulsores podem ser organizados ao redor do 
satélite, provendo um controle de estabilização triaxial. Normalmente são utilizados 
pequenos impulsos do propulsor em uma determinada direção, e então, após alguns 
segundos, outro impulso no sentido oposto é utilizado para manter a orientação 
desejada. Um exemplo do uso de propulsores para o controle de atitude dos 
satélites é o uso dos mesmos para fazer uma mudança de órbita. (FORTESCUE, 
2003) 
Com os avanços contínuos pela miniaturização e capacidade da tecnologia 
eletrônica e o uso de constelações de satélites, nano-satélites são cada vez mais 
capazes de realizar missões comerciais. Devido a tal avanço, é necessário 
desenvolver projetos de micro propulsores com empuxos nas faixas de 1 μN à 1 mN 
para atender e viabilizar as exigências da miniaturização. (ROSSI, 2001) 
 Nano satélites exigem sistemas propulsivos de baixo empuxo (como referido 
antes de 1 μN à 1 mN) nas manobras orbitais de modo a corrigir as trajetórias e, 
também, fornecer um controle fino na atitude dos satélites. Esses micros propulsores 
podem ser aplicados individualmente ou em conjunto no sistema propulsivo de 
pequenos satélites. (FORTESCUE, 2003) 
 Pode-se obter o empuxo no sistema de micros propulsores através dos 
variados tipos de energias armazenadas, como por exemplo, a energia química, 
elétrica e nuclear. O empuxo no sistema de micros propulsores utilizando a energia 
química armazenada é obtido por meio da expansão de um gás, ou da mistura de 
gases, através de um micro bocal convergente-divergente. (BOYARKO, 2005; 
WIDDIS, 2012) 
 Analisando toda a problemática relacionada a satélites miniaturizados, mais 
especificamente a nano satélites, é possível perceber a importância que o tema de 
micros propulsores tem em relação a esses tipos de satélites. Dessa forma, o 
Trabalho de Conclusão de Curso consiste em analisar um assunto específico dentro 
do tema de micros propulsores que podem ser aplicados em nano satélites. 
1.2 Justificativa 
 A justificativa para o desenvolvimento do Trabalho de Conclusão de Curso em 
função desse tema se dá pelo fato de ser um assunto recente, pois a aplicação 
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desse tema só surgiu quando começaram a serem desenvolvidos satélites artificiais 
miniaturizados. O fato de existir um projeto de micro propulsor na própria UFSC – 
Joinville propiciam as condições de se desenvolver um Trabalho de Conclusão de 
Curso referente ao tema de micro propulsores. 
 Por último, a escolha de obter o empuxo do micro propulsor através da 
energia química se dá pela praticidade do sistema que envolve esse tipo de 
propulsão. O etanol foi o combustível escolhido devido a sua ótima estabilidade, 
baixo custo, fácil acesso e baixa toxidade. O etanol reage com o oxigênio, que é o 
oxidante mais comum, sendo assim, o oxigênio atende os requisitos do projeto. 
1.3 Objetivo 
 O objetivo deste trabalho é dimensionar um micro propulsor de formato 
cilíndrico que forneça um empuxo de aproximadamente 1 mN por reação catalítica 
de etanol e oxigênio em um catalisador sólido de platina apoiado em alumina. O foco 
principal será na simulação computacional do micro reator catalítico utilizando o 
software CHEMKIN-Pro, os quais irão permitir propor o dimensionamento desejado, 
onde no final do trabalho objetiva-se apresentar um micro propulsor dimensionado 
considerando os resultados aqui obtidos.  
1.4 Metodologia 
 Serão analisados diversos fatores tais como a combustão, empuxo, catálises, 
comportamento de diversos fatores em função da variação da temperatura, equilíbrio 
químico e entre outros. A metodologia utilizada para o desdobramento do tema 
proposto será anunciar todos os conceitos que devem ser levados em consideração 
para os projetos de um propulsor químico e realizar simulações computacionais para 
retratar o comportamento das reações químicas dentro do reator. Conhecendo o 
comportamento químico é possível encontrar o comprimento necessário do reator, e 
assim, partir para a análise do bocal. 
 O dimensionamento do propulsor no final deste trabalho se fará evidenciando 
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as comparações necessárias dos resultados obtidos por simulação; mesmo esse 
não sendo ideal, servirá como suporte e auxílio para analises e estudos dos futuros 
trabalhos. 
 
Figura 1 – Representação do domínio computacional do reator. 
 
Fonte: do autor, 2014 
 
Figura 2 – Representação do domínio computacional do reator no software 
CHEMKIN-Pro. 
 
Fonte: do autor, 2014 
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2 FUNDAMENTAÇÃO TEÓRICA 
A figura 3 representa de forma esquemática como será o mecanismo de 
funcionamento do micro propulsor do projeto em questão na prática, enquanto que a 
figura 4 representa a bancada de testes que realizará experimentos. No começo do 
reator na bancada de testes existem válvulas que controlam a entrada de oxigênio 
que está armazenado dentro de um tanque. Logo adiante da válvula, existe uma 
seringa ligada ao reator que injeta etanol da maneira desejada, misturando com o 
oxigênio. Esses mecanismos de controle de entrada do oxidante e do combustível 
são essenciais para regular a razão de mistura desejada.  
 A mistura do etanol e oxigênio segue em direção ao forno, onde ocorrerá a 
combustão com a presença de catalisador, fazendo com que o produto da reação 
resultante siga em direção ao medidor de espécies químicas e do bocal, sendo esse 
o responsável pela expansão dos gases e pela geração do empuxo. 
 
Figura 3 – Esboço do mecanismo do micro propulsor. 
 
Fonte: do autor, 2014 
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Figura 4 – Esboço esquemático da bancada de testes do laboratório da 
UFSC/Joinville. 
 
Fonte: do autor, 2014 
  
A fundamentação teórica enquadrará a teoria envolvida em relação à 
combustão do etanol com o oxigênio em um processo catalítico. O desenvolvimento 
do trabalho contará com o auxílio do software CHEMKIN-Pro para realizar as 
simulações de combustão no reator do micro propulsor, o qual engloba em 4 
equações toda a teoria de combustão e catálise que será abordado durante a 
fundamentação teórica. Dessa forma, é importante compreender cada conceito para 
entender o funcionamento do software e também ter uma analise crítica dos 
resultados obtidos. 
O software CHEMKIN-Pro, apresenta diversos tipos de reatores disponíveis 
para simulação, mas o Reator de Fluxo em Pistão é o que melhor se enquadra nas 
condições desse trabalho, pois, no software, é o único reator que junta em suas 
equações tanto as teorias de combustão quanto as de catálise, sendo assim, será 
apresentado apenas os conceitos teóricos desse tipo de reator. 
No início serão apresentados os conhecimentos básicos de combustão 
necessários para aplicar os conceitos e equações do Reator de Fluxo em Pistão. Em 
seguida, será explicado o funcionamento das reações de superfícies que ocorrem 
entre o catalisador e o meio gasoso. Por último, constará como que o software 
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2.2 Análise Térmica e Química de Sistemas de Reação 
Abordou-se até então a termodinâmica de sistemas reativos considerando 
somente os estados iniciais e finais. Por exemplo, o conceito da temperatura de 
chama adiabática e equilíbrio químico foram desenvolvidos baseados no 
conhecimento do estado inicial dos reagentes e a composição final dos produtos. 
Para obter a temperatura de chama adiabática não é necessário o conhecimento 
dos processos de taxa de reação química. Nesse capítulo serão combinados os 
conhecimentos de cinética química com as conservações de massa e energia para 
vários sistemas termodinâmicos. Essa ligação dos conhecimentos permite descrever 
detalhadamente a evolução do sistema desde o estado inicial dos reagentes até o 
estado final dos produtos, o qual pode ou não estar em equilíbrio químico. Em 
resumo, será possível calcular a temperatura do sistema e as concentrações das 
várias espécies químicas como função do tempo conforme o sistema procede desde 
os reagentes até os produtos. (TURNS, 2000) 
2.2.1 Reator de Fluxo em Pistão 
O reator de fluxo em pistão é o modelo de reator que será utilizado no 
desenvolvimento do trabalho para simular a combustão do etanol com o oxigênio em 
processo de catálise. Um reator de fluxo em pistão ideal segue os seguintes 
atributos: 
 
1- Ausência de efeitos viscosos, 
2- Todas as propriedades são uniformes na direção radial, 
3- Regime permanente, 
4- Ausência de mistura na direção axial, 
5- Comportamento de gás ideal. 
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2.4 Modelagem do software CHEMKIN-Pro 
O reator de fluxo em pistão do software CHEMKIN-Pro possui a vantagem de 
simular as condições de combustão e reações de superfície conjuntamente através 
da junção das teorias de conservação da massa, conservação das espécies 
químicas, conservação de energia e conservação da quantidade de movimento 
compactadas em 4 equações, as quais valem tanto para reações em superfície 
como para reações de combustão, possibilitando gerar equações correspondentes 
às teorias mencionadas que englobe os dois tipos de reações. Os resultados obtidos 
pelas simulações de combustão são propriedades termodinâmicas e químicas, os 
quais devem ser atribuídos às teorias de propulsão que também estão no apêndice. 
 Para solucionar as equações é necessário fornecer ao software o banco de 
dados do mecanismo de reação do etanol, onde, segundo Turns (2000, p. 113), "A 
coleção de reações elementares necessárias para descrever uma reação global é 
chamada de mecanismo de reação". Os mecanismos da cinética de fase gasosa e 
de superfície da platina utilizado para solucionar as simulações no CHEMKIN-Pro 
estão nos anexos deste trabalho, assim como o arquivo de dados termodinâmicos. 
Esses mecanismos fornecem todas as informações necessárias para determinar as 
taxas de reações do gás e entre o mesmo com a superfície, apresentando para as 
variadas espécies químicas as respectivas massas moleculares e para as diversas 
reações existentes os coeficientes de taxa global para cada reação através da 
energia de ativação fornecida pelos mecanismos.  
 Os mecanismos utilizados para as simulações são extremamente complexos, 
justificando a utilização de uma ferramenta computacional para solucionar cada 
experimento. Os mecanismos foram extraídos de trabalhos diferentes, sendo os 
dados termodinâmicos e o mecanismo da cinética de fase gasosa entre etanol e 
oxigênio do trabalho do Marinov (2002) e o mecanismo de superfície da platina 
através do Sutton (2013). 
2.5 Propulsor ideal 
A estrutura do propulsor desenvolvido neste trabalho é semelhante às de 
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foguetes convencionais, como pode ser observado na figura 7, constituindo 
basicamente de uma câmara de combustão alimentada e um bocal convergente-
divergente. Dessa forma, serão adotadas as condições de idealidade de um foguete 
para o propulsor. O conceito de um sistema propulsivo ideal é extremamente útil, 
pois os princípios básicos da termodinâmica mais relevante podem ser expressos 
como uma simples relação matemática, o qual já fora apresentado neste capítulo. 
  
Figura 7 – Esquematização de foguete à propulsão líquida. 
 
Fonte: HILL, 2001, p. 514 
 
Essas expressões matemáticas teoricamente descrevem um fluxo no bocal 
quase-unidimensional, o qual corresponde a uma idealização e simplificação de 
completas equações bi e tridimensional e verdadeiros comportamentos aero 
termoquímicos. (SUTTON, 2001) 
Em projetos de novos propulsores é comum e aceito pela comunidade 
científica utilizar-se de parâmetros de propulsores ideais, principalmente para 
propulsores químicos, pois fogem pouco da idealidade, os quais apresentam na 
realidade um desempenho de 94% a 99% do valor ideal calculado. (SUTTON, 2001) 
Devido à boa aproximação da realidade e principalmente pela simplificação 
dos cálculos, este trabalho será desenvolvido considerando as seguintes suposições 
de um propulsor ideal conforme apresentado abaixo: 
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1- Os produtos das reações químicas são homogêneos, ou seja, perfeitamente 
misturados; 
2- Todas as espécies do fluido de trabalho encontram-se no estado gasoso; 
3- Os produtos das reações químicas obedecem a Lei dos Gases Ideais;  
4- Não há qualquer transferência de calor através da parede do propulsor, sendo o 
escoamento adiabático; 
5- Os efeitos de atrito e camada limite são desprezados; 
6- Não ocorrem ondas de choque ou descontinuidades no escoamento dentro do 
bocal; 
7- O fluxo do propelente é estável e constante; 
8- Os gases de escape que deixam o propulsor terão uma velocidade axial de saída; 
9- A velocidade do gás, pressão, temperatura e densidade são uniformes através de 
qualquer seção normal do eixo do bocal; 
10- O equilíbrio químico é estabelecido dentro da câmara de combustão do 
propulsor e a composição dos gases não muda no bocal, sendo considerado um 
“escoamento congelado” (“frozen flow”) dentro do bocal. (SUTTON, 2001) 
 
A entropia de uma massa fixa (produto dos reagentes) pode variar em função 
da troca de calor (transferência de calor) e irreversibilidades (atrito, onda de choque, 
etc.), ou seja, a entropia de uma massa fixa não muda se o processo for adiabático e 
irreversível, isso significa que o calor se converta totalmente em energia cinética e 
também que o escoamento seja termodinamicamente reversível, sendo tal processo 
considerado como isentrópico (dS=0). (ÇENGEL, 2006) 
As suposições 4, 5 e 6 de idealidade descritas acima caracterizam 
exatamente um processo isentrópico, sendo assim, o escoamento de expansão no 
bocal de um micro propulsor ideal é isentrópico. 
2.6 Empuxo 
Como já fora mencionado, o principal objetivo deste trabalho é obter as 
dimensões e condições necessárias para que o micro propulsor atinja o empuxo de 
1 mN, mas para obter tal resultado, é importante entender antes de tudo o princípio 
básico de como que é gerada a força de reação do micro propulsor.  
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Figura 11 – Gráfico comparativo entre as temperaturas máximas atingidas com as 
temperaturas respectivas à velocidade característica máxima. 
 
Fonte: do autor, 2014 
 
Como pode ser observado pela figura 11, as temperaturas de chama 
adiabática máxima ocorrem por volta de uma razão de equivalência igual a 1, mas 
as temperaturas que correspondem à máxima velocidade característica ocorrem em 
uma razão de equivalência igual a 2 aproximadamente. Os valores da temperatura e 
razão de equivalência que devem ser fornecidos nas simulações no reator de fluxo 
pistonado são os que fornecem a maior velocidade característica para uma 
determinada pressão de câmara de combustão e temperatura de entrada do reator 
(inicial). Desta forma, é possível atingir a eficiência máxima que a combustão nessas 
condições possa fornecer. As análises feitas para o gráfico da figura 11 são para 
uma pressão de 1 atm, mas para as simulações em outras pressões é seguido 
rigorosamente o mesmo processo descrito até então. 
Até o momento, foi apresentado e esclarecido como obter todos os dados de 
entrada para realizar as simulações no reator de fluxo pistonado no CHEMKIN-Pro, o 
qual simulará o reator do micro propulsor. Dessa forma, é possível dar início ao 
estudo propriamente dito do reator. Pelo gráfico da figura 11 é possível observar que 
as temperaturas relativas a máxima velocidade característica que são atingidas pela 
reação entre o etanol e oxigênio para as temperaturas iniciais analisadas de 300 K a 
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obter o gráfico da figura 12, mas para variadas pressões além de 1 atm, com 95% de 
nitrogênio diluído, percebe-se que ao contrário de quando não há diluição, as razões 
de equivalências e as temperaturas de chama adiabática que correspondem à maior 
velocidade característica não se alteram, independentemente do diâmetro. Isso 
ocorre devido a grande quantidade de nitrogênio diluído, fazendo com que a 
composição dos produtos resultantes da reação entre o etanol e oxigênio seja quase 
desprezível em relação ao nitrogênio. A razão de equivalência em todos os casos 
resultou igual a 1 e as temperaturas são iguais as que estão representadas no 
gráfico da figura 12 para 95% de diluição. 
Ao conhecer os dados de entrada para o reator de fluxo pistonado no 
CHEMKIN-Pro, é possível obter a distância em que ocorre a reação dentro do reator, 
a temperatura de equilíbrio atingida e a massa molecular de equilíbrio da mistura do 
produto para cada pressão na câmara de combustão e temperatura de entrada dos 
propelentes. Constatou-se que em todas as simulações em que ocorre reação 
dentro do reator as temperaturas atingem a temperatura de chama adiabática 
rapidamente, com a mesma característica de reação apresentada na figura 13. Essa 
situação mostra que o equilíbrio é atingido de forma quase que instantânea ao se 
dar início à reação, alcançando assim a máxima energia desejada do propelente. 
 
Figura 13 – Comportamento similar das reações encontradas dentro do reator para 
todas as simulações. 
 
Fonte: do autor, 2014 
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Figura 15 – Velocidades características correspondentes às temperaturas de 
entrada no reator. 
 
Fonte: do autor, 2014 
 
Figura 16 – Máxima pressão de operação correspondente às temperaturas de 
entrada no reator. 
 
Fonte: do autor, 2014 
 
Ao fixar a pressão máxima de operação para o trabalho, foram realizadas 
diversas simulações para determinar se ocorre ou não reação no reator para as 
diferentes variações de diâmetro, temperatura de entrada e pressão como pode ser 
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observado pela tabela 4 a seguir. Os valores presentes nessa tabela relatam qual a 
distância dentro do reator que a reação atinge o equilíbrio em centímetros, enquanto 
que os traços representam a não reação ou não equilíbrio dentro de um reator de 1 
cm (=10 mm) de comprimento, sendo necessário um reator mais comprido, o que 
está fora dos padrões deste trabalho. O critério utilizado para definir se uma mistura 
encontra em equilíbrio é quando a temperatura e a massa molecular da mistura da 
reação se tornam uniforme dentro do reator, ou seja, a partir de um determinado 
ponto dentro do reator, não ocorre alteração nos resultados da reação ao longo do 
comprimento do reator. 
 
Tabela 4 – Distância em que a reação atinge o equilíbrio dentro do reator (cm) para 
diferentes temperaturas de entrada, diâmetro e pressão. 
 
Fonte: do autor, 2014 
 
A tabela 4 revela que conforme se aumenta o diâmetro, a temperatura de 
entrada no reator e a pressão no reator, mais rápido a reação atinge o equilíbrio. 
 Essas observações obtidas analisando esses resultados das simulações eram 
presumidas, pois a temperatura e a pressão aceleram a cinética química e 
consequentemente a reação e o diâmetro conforme aumenta, acresce a área de 
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vazão do escoamento, o qual acarreta na diminuição da velocidade e aumenta o 
tempo de residência dos reagentes dentro do reator para reagirem. 
No dimensionamento do micro propulsor neste trabalho foi assumida que a 
temperatura de entrada no reator é mais crítica que a pressão na câmara de 
combustão. Essa decisão foi tomada devido a identificar que nas referências 
utilizadas para desenvolver este trabalho a maior preocupação dos autores era 
conseguir a menor temperatura possível de entrada, dessa forma, será adotada 
dentre os resultado expostos na tabela 4, a menor temperatura de entrada no reator 
que atinja o equilíbrio dentro de 1 cm de comprimento, sendo esse obtido em uma 
pressão na câmara de combustão igual a 7 atm e diâmetro de 5 mm com 800 K de 
entrada, no qual a reação atinge o equilíbrio num comprimento de 9,4 mm. 
A figura 17 mostra o comportamento da reação para as condições 
mencionadas no parágrafo anterior comparando a reação com e sem catalisador. 
Para realizar a simulação sem catalisador, foi necessário retirar os dados do 
mecanismo de superfície de platina do software CHEMKIN, mantendo apenas os 
dados termodinâmicos e o mecanismo da cinética em fase gasosa entre o etanol e 
oxigênio. Percebe-se que sem catalisador a reação ao invés de atingir o equilíbrio 
em 9,4 mm ela atingiria apenas em um reator mais longo de aproximadamente 14 
mm (observar tracejado nos gráficos). Outro fato que se percebe é que o formato em 
que ocorrem as reações indefere da presença ou não do catalisador, onde em um 
determinado ponto do reator a temperatura alcança o equilíbrio quase que 
instantaneamente, principalmente quando a reação pula de 1200 K para a 
temperatura de equilíbrio, o qual ocorre praticamente no mesmo ponto do reator. 
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Tabela 5 – Resumo dos valores finais do micro propulsor. 
Parâmetros Valores do projeto 
Empuxo (mN) 0,942 
Impulso específico (s) 182,55 
Velocidade característica (m/s) 964,66 
Vazão mássica (kg/s) 5,26 E-7 
Diâmetro da garganta do bocal (mm) 0,03 
Diâmetro da saída do bocal (mm) 0,6 
Pressão na câmara de combustão (atm) 7,084 
Pressão na saída do bocal (atm) 0,00042 
Temperatura de entrada no reator (K) 800 
Temperatura de entrada no bocal (K) 1399,53 
Temperatura de saída do bocal (K) 151 
Número de Mach na saída do bocal 7,42 
S/A (cm) 1134 
Comprimento do reator (mm) 9,4 
Diâmetro do reator (mm) 5 
Fonte: do autor, 2014 
 
Enfim, chegou-se ao conhecimento de todos os aspectos do micro propulsor 
dimensionado para atingir aproximadamente 1 mN de empuxo, com todas as 
informações termodinâmicas, químicas e de propulsão relevantes para um propulsor 
químico. De fato, foram feitas hipóteses que não necessariamente estejam de 
acordo com futuros trabalhos ou até mesmo este projeto, mas é evidenciado todo 
um processo de analise que é necessário fazer, expondo diversas dificuldades para 
tal estudo. 
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4 CONCLUSÃO 
Neste trabalho, foi exposto a importância de micro propulsores no setor 
aeroespacial, assim como um objeto de pesquisa recente que ainda possui diversas 
divisões de estudo a se investigar. Com o desenvolvimento deste trabalho, foi 
possível mostrar que a utilização do software CHEMKIN-Pro para auxiliar nas 
analises de estudo no dimensionamento de um micro propulsor é muito relevante, o 
qual permitiu obter informações essenciais da reação química entre etanol e 
oxigênio para dimensionar o reator.  
Para atingir o objetivo de dimensionar um micro propulsor de forneça 
aproximadamente 1 mN de empuxo, foi preciso assumir diversas condições devido a 
existência de poucos parâmetros pré-definidos no projeto, onde se buscou mostrar 
os principais desafios e dificuldades que se encontram em um projeto de micro 
propulsor apresentando possíveis caminhos de seguir, favorecendo a continuidade 
do projeto para futuros trabalhos. 
Pode-se concluir que pelo fato deste ser o primeiro trabalho realizado para o 
projeto da UFSC/Joinville, este serve como uma fonte de consulta para quem der 
continuidade ao projeto. O micro propulsor dimensionado não necessariamente 
suprirá as necessidades do projeto, o qual deverá ser otimizado conforme as 
necessidades do mesmo. 
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5 FUTUROS TRABALHOS 
Pode-se dar continuidade a este trabalho verificando os aspectos que não 
foram levados em conta, como por exemplo, o dimensionamento mais elaborado do 
bocal, através de simulações de escoamento para determinar a angulação 
adequada da parede do mesmo e, assim, obter um design mais eficiente do bocal. 
Outro fato que se pode trabalhar é na criação de um protótipo do micro propulsor 
aqui dimensionado e realizar experimentos para comparar com os resultados 
teóricos. 
           Futuros trabalhos de iniciação científica, mestrado ou doutorado podem 
avaliar se as condições adotadas de analise neste trabalho são válidas. Outros 
efeitos existentes em micro propulsor que não foram analisados podem ser 
estudados, como por exemplo, estudar efeitos viscosos. 
           Todo o desenvolvimento que será apresentado é puramente teórico, 
assumindo idealidades, sendo assim, é necessário realizar simulações 
experimentais através da bancada de testes no laboratório da UFSC-Joinville para 
comparar com as simulações computacionais que serão apresentadas na 
fundamentação teórica, mas esses testes experimentais estão fora do escopo deste 
trabalho. 
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APÊNDICE 2 – GRÁFICOS RESULTANTES DO EQUILÍBRIO QUÍMICO PARA 
95% DE NITROGÊNIO DILUÍDO 
 Os parâmetros em função da razão de equivalência variando de 0,25 até 2,5 
para a reação em etanol com o oxigênio diluído em 95% de nitrogênio diluído estão 
representados pelas figuras abaixo, onde para o reator, foram admitidos os valores 
para temperatura de entrada dos propelentes no reator igual a 800 K e razão de 
equivalência igual a 1, que oferece a maior velocidade característica e pode ser 
observado nos gráficos por uma linha tracejada. Esses gráficos representam o 
comportamento dos propelentes nas condições do micro propulsor dimensionado. 
 
Figura 25 – Gráfico da temperatura de chama adiabática x razão de equivalência. 
 
Fonte: do autor, 2014 
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Figura 26 – Gráfico da velocidade característica x razão de equivalência. 
 
Fonte: do autor, 2014 
 
Figura 27 – Gráfico do calor específico da mistura à pressão constante x razão de 
equivalência. 
 
Fonte: do autor, 2014 
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ANEXO 1 – MECANISMO DA CINÉTICA EM FASE GASOSA ENTRE ETANOL E 
OXIGÊNIO FORNECIDA AO SOFTWARE CHEMKIN-PRO 
!Marinov, N. M, "A Detailed Chemical Kinetic Model for High Temperature 
Ethanol Oxidation" 
!Int. J. Chem. Kinet. 31:183-220 (1999);  
!Lawrence Livermore National Laboratory, Livermore, CA,  
!UCRL-JC-131657 
!UCRL-WEB-204236 
!Review and release date: May 19, 2004. 
!Date: Mon, 26 Apr 1999 15:25:31 -0700 (PDT) 
!From: "Nick M. Marinov" <marinov@west.llnl.gov> 
! 
elements h   o    c  n       end 
species 
h2 h 
ch4 ch3 ch2 ch ch2o hco co2 co o2 o oh ho2 h2o2 h2o 
c2h hcco c2h2 c2h3 c2h4 c2h5 c2h6 ch2oh ch3o hccoh h2ccch 
c3h2 ch2(s) ch2co c2o hcoh  
ch3oh ch2hco  
c3h6 ac3h5 pc3h5 
sc3h5 ch2chcho pc3h4 ac3h4 ch3co   
ch2chco ch3chco ch3hco chocho  
ic3h7 nc3h7      
c2h5oh c2h4oh  ch3choh   
ch3ch2o ch2chch2o hcooh c3h8 hoc2h4o2 n2  
end     
thermo 
end 
reactions 
   oh+h2=h+h2o             2.14E+08  1.52  3449.0 !Marinov 1995a 
   o+oh=o2+h               2.02E+14  -0.4     0.0 !Marinov 1995a 
   o+h2=oh+h               5.06E+04  2.67  6290.0 !Marinov 1995a 
   h+o2(+m)=ho2(+m)        4.52E+13  0.0      0.0 !Marinov 1995a 
   low /  1.05E+19  -1.257  0.0 /           !Marinov 1995a 
   h2o/0.0/ h2/0.0/ n2/0.0/ ch4/10.0/ co2/3.8/ co/1.9/ 
   h+o2(+n2)=ho2(+n2)      4.52E+13  0.0      0.0 !Marinov 1995a 
   low / 2.03E+20  -1.59    0.0  /            !Marinov 1995a 
   h+o2(+h2)=ho2(+h2)      4.52E+13  0.0      0.0 !Marinov 1995a 
   low / 1.52E+19  -1.133   0.0 /           !Marinov 1995a 
   h+o2(+h2o)=ho2(+h2o)    4.52E+13  0.0      0.0 !Marinov 1995a 
   low / 2.10E+23  -2.437   0.0 /           !Marinov 1995a 
   oh+ho2=h2o+o2           2.13E+28 -4.827 3500.0 !Hippler 1995 
    dup 
   oh+ho2=h2o+o2      9.10E+14  0.0  10964.0 !Hippler 1995   
    dup 
   h+ho2=oh+oh             1.50E+14  0.0  1000.0  !Marinov 1995a 
   h+ho2=h2+o2             6.63E+13  0.0  2126.0  !Tsang   1986x 
   h+ho2=o+h2o            3.01E+13  0.0  1721.0  !Marinov 1995a 
   o+ho2=o2+oh             3.25E+13  0.0     0.0  !Marinov 1995a 
   oh+oh=o+h2o             3.57E+04  2.4 -2112.0  !Marinov 1995a 
   h+h+m=h2+m              1.00E+18 -1.0     0.0  !Marinov 1995a 
   h2o/0.0/ h2/0.0/  
   h+h+h2=h2+h2            9.20E+16 -0.6     0.0  !Marinov 1995a 
   h+h+h2o=h2+h2o          6.00E+19 -1.25    0.0  !Marinov 1995a 
   h+oh+m=h2o+m            2.21E+22 -2.0     0.0  !Marinov 1995a   
    h2o/6.4/ 
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   h+o+m=oh+m              4.71E+18 -1.0     0.0  !Marinov 1995a  
    h2o/6.4/ 
   o+o+m=o2+m              1.89E+13  0.0 -1788.0  !Marinov 1995a 
   ho2+ho2=h2o2+o2         4.20E+14  0.0 11982.0  !Marinov 1995a 
   dup 
   ho2+ho2=h2o2+o2         1.30E+11  0.0 -1629.0  !Marinov 1995a 
   dup 
   oh+oh(+m)=h2o2(+m)      1.24E+14 -0.37    0.0  !Marinov 1995a 
   low /  3.04E+30   -4.63   2049.0 /      !Marinov 1995a 
    troe / 0.470   100.0   2000.0  1.0E+15/ 
   h2o2+h=ho2+h2           1.98E+06  2.0  2435.0  !Marinov 1995a 
   h2o2+h=oh+h2o           3.07E+13  0.0  4217.0  !Marinov 1995a 
   h2o2+o=oh+ho2           9.55E+06  2.0  3970.0  !Marinov 1995a 
   h2o2+oh=h2o+ho2         2.40E+00 4.042 -2162.0 !Marinov 1995a 
   ch3+ch3(+m)=c2h6(+m)    9.22E+16 -1.174 636.0  !Walter  1990 
   low / 1.14E+36 -5.246 1705.0/            !Walter  1990   
   troe/ 0.405  1120.0   69.6    1.0E+15/ 
    h2o/5.0/ h2/2.0/ co2/3.0/ co/2.0/ 
   ch3+h(+m)=ch4(+m)       2.14E+15 -0.4    0.0   !Tsang 1986  
   low/  3.31E+30   -4.0  2108.0 /           !Marinov 1996 
   troe / 0.0   1.0E-15   1.0E-15   40.0/ 
   h2o/5.0/ h2/2.0/ co2/3.0/ co/2.0/   
   ch4+h=ch3+h2            2.20E+04 3.0   8750.0  !Miller 1992 
   ch4+oh=ch3+h2o         4.19E+06 2.0   2547.0  !Marinov 1995 
   ch4+o=ch3+oh          6.92E+08 1.56  8485.0  !Marinov 1995 
   ch4+ho2=ch3+h2o2        1.12E+13 0.0   24640.0 !Marinov 1995 
   ch3+ho2=ch3o+oh         7.00E+12 0.0      0.0  !Troe  1993 
   ch3+ho2=ch4+o2    3.00E+12 0.0      0.0  !Marinov 1995 
   ch3+o=ch2o+h        8.00E+13 0.0      0.0  !Marinov 1995 
   ch3+o2=ch3o+o     1.45E+13 0.0   29209.0 !Klatt 1991 
   ch3+o2=ch2o+oh       2.51E+11 0.0   14640.0 !Marinov 1995 
   ch3o+h=ch3+oh           1.00E+13 0.0      0.0  !Marinov 1998 
   ch2oh+h=ch3+oh          1.00E+13 0.0      0.0  !Marinov 1998 
   ch3+oh=ch2(s)+h2o       2.00E+13 0.0    550.0  !Pilling 1997 
   ch3+oh=hcoh+h2          1.00E+10 0.0   -415.0  !Pilling 1997 
   ch3+oh=ch2+h2o          3.00E+06 2.0   2500.0  !Marinov 1996 
   ch3+h=ch2+h2            9.00E+13 0.0   15100.0 !Miller 1992 
   ch3+m=ch+h2+m           6.90E+14 0.0   82469.0 !Markus 1992 
   ch3+m=ch2+h+m           1.90E+16 0.0   91411.0 !Markus 1992 
   ch3+oh(+m)=ch3oh(+m)    8.70E+13 0.1       0.0 !Fagerstrom 1993 
   low/ 8.84E+41   -7.4   626.0 /     !Marinov 1996  
   troe /  0.025   1.0E-15   8000.0   3000.0/ 
   h2o /10.0/ h2/2.0/ co2/3.0/ co/2.0/ 
   ch3oh(+m)=ch2(s)+h2o(+m)  2.837e10 1.0 83871.     !Marinov 1998 
   low / 1.78e49 -8.81 93369./ 
   troe /0.9 740. 980. 5100./ 
   h2o/10.0/ h2/2.0/ co2/3.0/ co/2.0/ 
   ch3oh(+m)=hcoh+h2(+m) 4.2e9 1.12 85604.           !Marinov 1998 
   low / 5.02e47 -8.402 94823./ 
   troe/ 0.9 615. 915. 4615./ 
   h2o /10.0/ h2/2.0/ co2/3.0/ co/2.0/ 
   ch3oh(+m)=ch2o+h2(+m) 2.03e9 1.0 91443.           !Marinov 1998 
   low /9.784e47 -8.4 101761./ 
   troe/ 0.9 825. 1125. 5700./ 
   h2o/10.0/ h2/2.0/ co2/3.0/ co/2.0/ 
   ch3oh+oh=ch2oh+h2o      2.61E+05  2.182 -1344.0   !Tsang  1987 
   ch3oh+oh=ch3o+h2o       2.62E+06  2.056   916.0   !Tsang  1987 
   ch3oh+o=ch2oh+oh        3.88E+05  2.5    3080.0   !Tsang  1987 
   ch3oh+h=ch2oh+h2        1.70E+07  2.1    4868.0   !Tsang  1987 
   ch3oh+h=ch3o+h2         4.24E+06  2.1    4868.0   !Tsang  1987 
   ch3oh+ch3=ch2oh+ch4     3.19E+01  3.17   7171.0   !Tsang  1987 
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   ch3oh+ch3=ch3o+ch4      1.45E+01  3.10   6935.0   !Tsang  1987 
   ch3oh+ho2=ch2oh+h2o2    9.64E+10  0.0   12578.0   !Tsang  1987 
   ch2o+h(+m)=ch3o(+m)     5.40E+11  0.454  2600.0   !GRI-Mech2.11 
   low/ 1.50E+30 -4.80 5560./ 
   troe/ 0.758 94. 1555. 4200./ 
   h2o/5.0/ 
   ch2o+h(+m)=ch2oh(+m)    5.40E+11  0.454  3600.0   !GRI-Mech2.11 
   low / 9.10E+31 -4.82 6530./ 
   troe/ 0.7187 103. 1291. 4160./ 
   h2o/5.0/ 
   ch3o+ch3=ch2o+ch4       1.20E+13  0.0      0.0   !Tsang  1986 
   ch3o+h=ch2o+h2          2.00E+13  0.0      0.0   !Miller 1992 
   ch2oh+h=ch2o+h2         2.00E+13  0.0      0.0   !Miller 1992 
   ch3o+oh=ch2o+h2o        1.00E+13  0.0      0.0   !Miller 1992 
   ch2oh+oh=ch2o+h2o       1.00E+13  0.0      0.0   !Miller 1992 
   ch3o+o=ch2o+oh          1.00E+13  0.0      0.0   !Miller 1992 
   ch2oh+o=ch2o+oh         1.00E+13  0.0      0.0   !Miller 1992 
   ch3o+o2=ch2o+ho2        6.30E+10  0.0   2600.0   !Miller 1992 
   ch3o+co=ch3+co2         4.68E+02  3.16  5380.0   !Wantuck 1987 
   ch2oh+o2=ch2o+ho2       1.57E+15  -1.0     0.0   !Baulch 1992 
    dup 
   ch2oh+o2=ch2o+ho2       7.23E+13  0.0   3577.0   !Baulch 1992 
    dup 
   hcoh+oh=hco+h2o         2.00E+13  0.0      0.0   !Marinov 1996 
   hcoh+h=ch2o+h           2.00E+14  0.0      0.0   !Marinov 1996 
   hcoh+o=co+oh+h          8.00E+13  0.0      0.0   !Marinov 1996 
   hcoh+o2=co+oh+oh        1.00E+13  0.0      0.0   !Marinov 1998 
   hcoh+o2=co2+h2o         1.00E+13  0.0      0.0   !Marinov 1998 
   hcoh=ch2o               2.10E+19 -3.07 31700.0   !Marinov 1998 
   ch2+h=ch+h2             1.00E+18  -1.56    0.0   !Miller 1992 
   ch2+oh=ch+h2o           1.13E+07  2.0   3000.0   !Miller 1992  
   ch2+oh=ch2o+h           2.50E+13  0.0      0.0   !Miller 1992 
   ch2+co2=ch2o+co         1.10E+11  0.0   1000.0   !Miller 1992 
   ch2+o=co+h+h            5.00E+13  0.0      0.0   !Miller 1992 
   ch2+o=co+h2         3.00E+13  0.0      0.0   !Miller 1992 
   ch2+o2=ch2o+o           3.29E+21 -3.3   2868.0   !Marinov 1996 
   ch2+o2=co2+h+h          3.29E+21 -3.3   2868.0   !Marinov 1996 
   ch2+o2=co2+h2           1.01E+21 -3.3   1508.0   !Marinov 1996 
   ch2+o2=co+h2o           7.28E+19 -2.54  1809.0   !Marinov 1996 
   ch2+o2=hco+oh           1.29E+20 -3.3    284.0   !Marinov 1996 
   ch2+ch3=c2h4+h          4.00E+13  0.0      0.0   ! Miller 1992 
   ch2+ch2=c2h2+h+h        4.00E+13  0.0      0.0   ! Miller 1992 
   ch2+hcco=c2h3+co        3.00E+13  0.0      0.0   ! Miller 1992 
   ch2+c2h2=h2ccch+h       1.20E+13  0.0   6600.0   ! Miller 1992 
   ch2(s)+m=ch2+m          1.00E+13  0.0      0.0   ! Miller 1992 
   h /12.0/ c2h2 /4.0/ h2o/3.0/ 
   ch2(s)+ch4=ch3+ch3      4.00E+13  0.0      0.0   ! Miller 1992 
   ch2(s)+c2h6=ch3+c2h5    1.20E+14  0.0      0.0   ! Miller 1992 
   ch2(s)+o2=co+oh+h       7.00E+13  0.0      0.0   ! Miller 1992 
   ch2(s)+h2=ch3+h         7.00E+13  0.0      0.0   ! Miller 1992 
   ch2(s)+c2h2=h2ccch+h    1.50E+14  0.0      0.0   ! Canosa-Mas85 
   ch2(s)+c2h4=ac3h5+h     1.30E+14  0.0      0.0   ! Canosa-Mas85 
   ch2(s)+o=co+h+h         3.00E+13  0.0      0.0   ! Miller 1992 
   ch2(s)+oh=ch2o+h        3.00E+13  0.0      0.0   ! Miller 1992 
   ch2(s)+h=ch+h2          3.00E+13  0.0      0.0   ! Miller 1992 
   ch2(s)+co2=ch2o+co      3.00E+12  0.0      0.0   ! Miller 1992 
   ch2(s)+ch3=c2h4+h       2.00E+13  0.0      0.0   ! Miller 1992 
   ch2(s)+ch2co=c2h4+co    1.60E+14  0.0      0.0   ! Miller 1992 
   ch+o2=hco+o             3.30E+13  0.0      0.0   ! Miller 1992 
   ch+o=co+h         5.70E+13  0.0      0.0   ! Miller 1992 
   ch+oh=hco+h             3.00E+13  0.0      0.0   ! Miller 1992 
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   ch+co2=hco+co           3.40E+12  0.0    690.0   ! Miller 1992 
   ch+h2o=ch2o+h           1.17E+15  -0.75    0.0   ! Miller 1992 
   ch+ch2o=ch2co+h         9.46E+13  0.0   -515.0   ! Miller 1992 
   ch+c2h2=c3h2+h          1.00E+14  0.0      0.0   ! Miller 1992 
   ch+ch2=c2h2+h           4.00E+13  0.0      0.0   ! Miller 1992 
   ch+ch3=c2h3+h           3.00E+13  0.0      0.0   ! Miller 1992 
   ch+ch4=c2h4+h           6.00E+13  0.0      0.0   ! Miller 1992 
   hcooh+m=co+h2o+m         2.09E+14   0.0   40400.0 !Saito 1984 
   hcooh+m=co2+h2+m         1.35E+15   0.0   60600.0 !Saito 1984 
   hcooh+oh=co2+h2o+h       2.62E+6    2.056   916.0 !Marinov 1998 
   hcooh+oh=co+h2o+oh       1.85E+7    1.5    -962.0 !Marinov 1998 
   hcooh+h=co2+h2+h         4.24E+6    2.1    4868.0 !Marinov 1998 
   hcooh+h=co+h2+oh         6.06E+13  -0.35   2988.0 !Marinov 1998         
   hcooh+ch3=ch4+co+oh      3.90E-7    5.8    2200.0 !Marinov 1998 
   hcooh+ho2=co+h2o2+oh     2.40E+19  -2.2   14030.0 !Marinov 1998 
   hcooh+o=co+oh+oh         1.77E+18  -1.9    2975.0 !Marinov 1998 
   ch2o+oh=hco+h2o         3.43E+09  1.18  -447.0   ! Tsang  1986 
   ch2o+h=hco+h2           2.19E+08  1.77  3000.0   ! Miller 1992 
   ch2o+m=hco+h+m          3.31E+16  0.0   81000.0  ! Miller 1992 
   ch2o+o=hco+oh           1.80E+13  0.0   3080.0   ! Miller 1992 
   hco+o2=co+ho2           7.58E+12  0.0    410.0   ! Timonen 1988 
   hco+m=h+co+m            1.86E+17  -1.0 17000.0   ! Timonen 1987 
   h2o/5.0/ h2/1.87/ co2/3.0/ co/1.87/ ch4/2.81/ 
   hco+oh=h2o+co           1.00E+14  0.0     0.0    ! Miller 1992 
   hco+h=co+h2             1.19E+13  0.25    0.0    ! Miller 1992 
   hco+o=co+oh       3.00E+13  0.0     0.0    ! Miller 1992 
   hco+o=co2+h             3.00E+13  0.0     0.0    ! Miller 1992 
   co+oh=co2+h             9.42E+03  2.25 -2351.0   !Marinov 1996 
   co+o+m=co2+m            6.17E+14  0.0   3000.0   ! Miller 1992 
   co+o2=co2+o             2.53E+12  0.0  47688.0   ! Miller 1992 
   co+ho2=co2+oh           5.80E+13  0.0  22934.0   ! Miller 1992 
   c2h5oh(+m)=ch3+ch2oh(+m) 5.94E+23 -1.68 91163.0  !Marinov 1998 
   low /2.88E+85 -18.9 109914./ 
   troe/0.5 200. 890.  4600./ 
   h2o/5./ h2/2.0/ co2/3.0/ co/2.0/  
   c2h5oh(+m)=c2h5+oh(+m)  1.25E+23 -1.54 96005.0   !Marinov 1998 
   low /3.252E+85 -18.81 114930./ 
   troe/0.5 300. 900. 5000./ 
   h2o/5./ h2/2.0/ co2/3.0/ co/2.0/   
   c2h5oh(+m)=c2h4+h2o(+m)  2.79E+13 0.09  66136.0   !Marinov 1998 
   low/2.57E+83 -18.85 86452./ 
   troe/0.70 350. 800. 3800./ 
   h2o/5./ 
   c2h5oh(+m)=ch3hco+h2(+m) 7.24E+11 0.095  91007.0   !Marinov 1998 
   low /4.46e87 -19.42 115586./ 
   troe/0.9 900. 1100. 3500./ 
   h2o/5./  
   c2h5oh+oh=c2h4oh+h2o     1.74E+11   0.27    600.0 !Marinov 1998 
   c2h5oh+oh=ch3choh+h2o    4.64E+11   0.15      0.0 !Marinov 1998 
   c2h5oh+oh=ch3ch2o+h2o    7.46E+11   0.30   1634.0 !Marinov 1998 
   c2h5oh+h=c2h4oh+h2       1.23E+7    1.8    5098.0 !Marinov 1998 
   c2h5oh+h=ch3choh+h2      2.58E+7    1.65   2827.0 !Marinov 1998 
   c2h5oh+h=ch3ch2o+h2      1.50E+7    1.60   3038.0 !Marinov 1998 
   c2h5oh+o=c2h4oh+oh       9.41E+7    1.70   5459.0 !Marinov 1998 
   c2h5oh+o=ch3choh+oh      1.88E+7    1.85   1824.0 !Marinov 1998   
   c2h5oh+o=ch3ch2o+oh      1.58E+7    2.00   4448.0 !Marinov 1998 
   c2h5oh+ch3=c2h4oh+ch4    2.19E+2    3.18   9622.0 !Marinov 1998 
   c2h5oh+ch3=ch3choh+ch4   7.28E+2    2.99   7948.0 !Marinov 1998 
   c2h5oh+ch3=ch3ch2o+ch4   1.45E+2    2.99   7649.0 !Marinov 1998  
   c2h5oh+ho2=ch3choh+h2o2  8.20E+3    2.55  10750.0 !Marinov 1998  
   c2h5oh+ho2=c2h4oh+h2o2   1.23E+4    2.55  15750.0 !Marinov 1998  
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   c2h5oh+ho2=ch3ch2o+h2o2  2.50E+12   0.0   24000.0 !Marinov 1998  
   ch3ch2o+m=ch3hco+h+m     1.16E+35  -5.89  25274.0 !Marinov 1998 
   ch3ch2o+m=ch3+ch2o+m     1.35E+38  -6.96  23800.0 !Marinov 1998 
   ch3ch2o+o2=ch3hco+ho2    4.00E+10   0.0    1100.0 !Hartmann 1990  
   ch3ch2o+co=c2h5+co2      4.68E+2    3.16   5380.0 !Marinov 1998  
   ch3ch2o+h=ch3+ch2oh      3.00E+13   0.0       0.0 !Marinov 1998  
   ch3ch2o+h=c2h4+h2o       3.00E+13   0.0       0.0 !Marinov 1998 
   ch3ch2o+oh=ch3hco+h2o    1.00E+13   0.0       0.0 !Marinov 1998 
   ch3choh+o2=ch3hco+ho2    4.82E+14   0.0    5017.0 !Marinov 1998 
   dup 
   ch3choh+o2=ch3hco+ho2    8.43E+15  -1.2       0.0 !Marinov 1998 
   dup 
   ch3choh+ch3=c3h6+h2o     1.00E+13   0.0       0.0 !Marinov 1998 
   ch3choh+o=ch3hco+oh      1.00E+14   0.0       0.0 !Marinov 1998 
   ch3choh+h=c2h4+h2o       3.00E+13   0.0       0.0 !Marinov 1998 
   ch3choh+h=ch3+ch2oh      3.00E+13   0.0       0.0 !Marinov 1998 
   ch3choh+ho2=ch3hco+oh+oh 4.00E+13   0.0       0.0 !Marinov 1998 
   ch3choh+oh=ch3hco+h2o    5.00E+12   0.0       0.0 !Marinov 1998 
   ch3choh+m=ch3hco+h+m     1.00E+14   0.0   25000.0 !Marinov 1998 
   ch3hco+oh=ch3co+h2o      9.24E+6    1.5    -962.0 !Taylor 1996 
   ch3hco+oh=ch2hco+h2o     1.72E+5    2.4     815.0 !Taylor 1996 
   ch3hco+oh=ch3+hcooh      3.00E+15  -1.076     0.0 !Marinov 1998 
   ch3hco+o=ch3co+oh        1.77E+18  -1.9    2975.0 !Marinov 1998 
   ch3hco+o=ch2hco+oh       3.72E+13  -0.2    3556.0 !Marinov 1998 
   ch3hco+h=ch3co+h2        4.66E+13  -0.35   2988.0 !Marinov 1998 
   ch3hco+h=ch2hco+h2       1.85E+12   0.40   5359.0 !Marinov 1998 
   ch3hco+ch3=ch3co+ch4     3.90E-7    5.8    2200.0 !Marinov 1998 
   ch3hco+ch3=ch2hco+ch4    2.45E+1    3.15   5727.0 !Marinov 1998 
   ch3hco+ho2=ch3co+h2o2    2.40E+19  -2.2   14030.0 !Marinov 1998 
   ch3hco+ho2=ch2hco+h2o2   2.32E+11   0.40  14864.0 !Marinov 1998 
   ch3hco+o2=ch3co+ho2      1.00E+14   0.00  42200.0 ! xxxxx 
   c2h6+ch3=c2h5+ch4       5.50E-01  4.0   8300.0   ! Miller 1992 
   c2h6+h=c2h5+h2          5.40E+02  3.5   5210.0   ! Miller 1992 
   c2h6+o=c2h5+oh          3.00E+07  2.0   5115.0   ! Miller 1992 
   c2h6+oh=c2h5+h2o        7.23E+06  2.0    864.0   ! Baulch 1992 
   c2h5+h=c2h4+h2          1.25E+14  0.0   8000.0   ! Marinov 1995 
   c2h5+h=ch3+ch3          3.00E+13  0.0      0.0   ! Warnatz 1984 
   c2h5+h=c2h6             3.00E+13  0.0      0.0   ! Marinov 1998 
   c2h5+oh=c2h4+h2o        4.00E+13  0.0      0.0   ! Marinov 1995 
   c2h5+o=ch3+ch2o         1.00E+14  0.0      0.0   ! Herron 1988 
   c2h5+ho2=c2h6+o2        3.00E+12  0.0      0.0   ! Marinov 1998 
   c2h5+ho2=ch3ch2o+oh     3.00E+13  0.0      0.0   ! Tsang 1986 
   c2h5+o2=c2h4+ho2        2.89E+28  -5.4  7585.0   ! Marinov 1998  
   c2h5+o2=ch3hco+oh       4.90E+11 -0.48  8357.0   ! Marinov 1998  
   c2h4+oh=c2h4oh          1.29E+12  0.0    -817.0  ! Atkinson 1986 
   c2h4oh+o2=hoc2h4o2      1.00E+12  0.0   -1100.0  ! Marinov 1998  
   hoc2h4o2=ch2o+ch2o+oh   6.00E+10  0.0   24500.0  ! Marinov 1998  
   c2h4+oh=c2h3+h2o        2.02E+13  0.0   5936.0   ! Miller 1992 
   c2h4+o=ch3+hco       1.02E+07  1.88   179.0   ! Baulch 1994 
   c2h4+o=ch2hco+h         3.39E+06  1.88   179.0   ! Baulch 1994 
   c2h4+ch3=c2h3+ch4       6.62E+00  3.7   9500.0   ! Marinov 1995 
   c2h4+h=c2h3+h2          3.36E-07  6.0   1692.0   ! Dagaut 1990 
   c2h4+h (+m)=c2h5(+m)    1.08E+12  0.454 1822.0   ! Feng  1993 
   low / 1.112E+34  -5.0    4448.0 /             ! Marinov 1996  
   troe / 1.0   1.0E-15   95.0  200.0 / 
   h2o /5.0/ h2/2.0/ co2/3.0/ co/2.0/ 
   c2h4(+m)=c2h2+h2(+m)    1.8e14  0.0  87000.      ! Marinov 1997 
   low / 1.5e15 0.0  55443. / 
   c2h3+h(+m)=c2h4(+m)   6.1e12 0.27 280.           !GRI-Mech2.11 
   low/9.8e29 -3.86 3320./ 
   troe/ 0.782 208. 2663. 6095./ 
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   h2o/5.0/ 
   c2h3+h=c2h2+h2          9.00E+13  0.0      0.0   ! Tsang 1986  
   c2h3+o=ch2co+h          3.00E+13  0.0      0.0   ! Miller 1992 
   c2h3+o2=ch2o+hco        1.70E+29  -5.312 6500.0  ! Marinov 1997 
   c2h3+o2=ch2hco+o        5.50E+14  -0.611 5260.0  ! Marinov 1997 
   c2h3+o2=c2h2+ho2        2.12E-06  6.0   9484.0   !cfm/nmm 1996 
   c2h3+oh=c2h2+h2o        2.00E+13  0.0      0.0   ! Miller 1992 
   c2h3+c2h=c2h2+c2h2      3.00E+13  0.0      0.0   ! Miller 1992 
   c2h3+ch=ch2+c2h2        5.00E+13  0.0      0.0   ! Miller 1992 
   c2h3+ch3=ac3h5+h        4.73E+02  3.7   5677.0   ! Marinov 1996  
   c2h3+ch3=c3h6           4.46E+56 -13.0 13865.0   ! Marinov 1996  
   c2h3+ch3=c2h2+ch4       2.00E+13  0.0      0.0   ! Fahr  1991 
   c2h2+oh=c2h+h2o         3.37E+07  2.0  14000.0   ! Miller 1992 
   c2h2+oh=hccoh+h         5.04E+05  2.3  13500.0   ! Miller 1992 
   c2h2+oh=ch2co+h         2.18E-04  4.5  -1000.0   ! Miller 1992 
   dup 
   c2h2+oh=ch2co+h         2.00E+11  0.0      0.0   ! Vandooren 1977 
   dup 
   c2h2+oh=ch3+co          4.83E-04  4.0  -2000.0   ! Miller 1992 
   hccoh+h=ch2co+h         1.00E+13  0.0      0.0   ! Miller 1992 
   c2h2+o=ch2+co           6.12E+06  2.0   1900.0   ! Marinov 1996  
   c2h2+o=hcco+h           1.43E+07  2.0   1900.0   ! Marinov 1996  
   c2h2+o=c2h+oh           3.16E+15 -0.6   15000.0  ! Miller 1992 
   c2h2+ch3=c2h+ch4        1.81E+11  0.0   17289.0  ! Tsang  1986 
   c2h2+o2=hcco+oh         4.00e+07  1.5   30100.0  ! Marinov 1997 
   c2h2+m=c2h+h+m          4.20E+16  0.0  107000.0  ! Miller 1992 
   c2h2+h (+m)=c2h3(+m)    3.11E+11  0.58   2589.0  ! Knyazev 1995 
   low / 2.25E+40  -7.269   6577.0 /             ! Marinov 1996  
   troe /1.0 1.0E-15  675.0 1.0E+15 / 
   h2o /5.0/ h2/2.0/ co2/3.0/ co/2.0/ 
   ch2hco+h=ch3+hco         5.00E+13   0.0       0.0 !Marinov 1998 
   ch2hco+h=ch2co+h2        2.00E+13   0.0       0.0 !Marinov 1998  
   ch2hco+o=ch2o+hco        1.00E+14   0.0       0.0 !Marinov 1996 
   ch2hco+oh=ch2co+h2o      3.00E+13   0.0       0.0 !Marinov 1996 
   ch2hco+o2=ch2o+co+oh     3.00E+10   0.0       0.0 !Baulch  1992 
   ch2hco+ch3=c2h5+co+h     4.90E+14  -0.50      0.0 !Marinov 1998 
   ch2hco+ho2=ch2o+hco+oh   7.00E+12   0.0       0.0 !Marinov 1998 
   ch2hco+ho2=ch3hco+o2     3.00E+12   0.0       0.0 !Marinov 1998 
   ch2hco=ch3+co            1.17E+43  -9.83  43756.0 !Marinov 1998 
   ch2hco=ch2co+h           1.81E+43  -9.61  45868.0 !Marinov 1998 
   chocho(+m)=ch2o+co(+m)  4.27E+12  0.0   50600.0  ! Marinov 1995 
   low /  8.91E+16    0.0    49200.0 /              ! Marinov 1995 
   chocho=co+co+h2         4.07E+42 -8.5   69278.0  ! Marinov 1996 
   chocho+oh=hco+co+h2o    1.00E+13  0.0       0.0  ! Marinov 1995 
   chocho+o=hco+co+oh      7.24E+12  0.0    1970.0  ! Marinov 1995 
   chocho+h=ch2o+hco       1.00E+12  0.0       0.0  ! Marinov 1995 
   chocho+ho2=hco+co+h2o2  1.70E+12  0.0   10700.0  ! Marinov 1995 
   chocho+ch3=hco+co+ch4   1.74E+12  0.0    8440.0  ! Marinov 1995 
   chocho+o2=hco+co+ho2    1.00E+14  0.0   37000.0  ! Marinov 1995 
   ch3co(+m)=ch3+co(+m)    3.00E+12  0.0   16722.0  ! Warnatz 1984   
   low / 1.20E+15    0.0     12518.0 /              ! Warnatz 1984 
   ch2co+o=co2+ch2         1.75E+12  0.0    1350.0  ! Marinov 1995 
   ch2co+h=ch3+co          2.71E+4   2.75    714.0  ! Marinov 1996 
   ch2co+h=hcco+h2         2.00E+14  0.0    8000.0  ! Marinov 1996  
   ch2co+o=hcco+oh         1.00E+13  0.0    8000.0  ! Miller 1992 
   ch2co+oh=hcco+h2o       1.00E+13  0.0    2000.0  ! Marinov 1996 
   ch2co+oh=ch2oh+co       3.73E+12  0.0   -1013.0  ! Brown 1989 
   ch2co(+m)=ch2+co(+m)    3.00E+14  0.0   70980.0  ! Miller 1992    
   low /  3.60E+15    0.0    59270.0 /              ! Miller 1992 
   c2h+h2=c2h2+h      4.09E+05  2.39    864.3  ! Miller 1992 
   c2h+o=ch+co             5.00E+13  0.0       0.0  ! Miller 1992 
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   c2h+oh=hcco+h           2.00E+13  0.        0.0  ! Miller 1992 
   c2h+o2=co+co+h          9.04E+12  0.0    -457.0  ! Opansky 1993 
   hcco+c2h2=h2ccch+co     1.00E+11  0.0    3000.0  ! Miller 1992 
   hcco+h=ch2(s)+co        1.00E+14  0.0       0.0  ! Miller 1992 
   hcco+o=h+co+co          8.00E+13  0.0       0.0  ! Peeters 1995 
   hcco+o=ch+co2           2.95E+13  0.0    1113.0  ! Peeters 1995 
   hcco+o2=hco+co+o        2.50E+8   1.0       0.0  ! Marinov 1997 
   hcco+o2=co2+hco         2.40E+11  0.0    -854.0  ! Marinov 1997 
   hcco+ch=c2h2+co         5.00E+13  0.0       0.0  ! Miller 1992 
   hcco+hcco=c2h2+co+co    1.00E+13  0.0       0.0  ! Miller 1992 
   hcco+oh=c2o+h2o         3.00E+13  0.0       0.0  ! Miller 1992 
   c2o+h=ch+co             1.00E+13  0.0       0.0  ! Miller 1992 
   c2o+o=co+co             5.00E+13  0.0       0.0  ! Miller 1992 
   c2o+oh=co+co+h          2.00E+13  0.0       0.0  ! Miller 1992 
   c2o+o2=co+co+o          2.00E+13  0.0       0.0  ! Miller 1992 
   c3h8(+m)=c2h5+ch3(+m)   7.90E+22 -1.8   88629.0  ! Tsang 1988 
   low / 7.237E+27 -2.88 67448.0 /                  ! Al-Alami 1983 
   troe /1.0 1.0E-15 1500.0 1.0E+15/ 
   h2o/5.0/ co2/3.0/ co/2.0/ h2/2.0/  
   ic3h7+ho2=c3h8+o2       3.00E+12  0.0       0.0  !Marinov 1998 
   nc3h7+ho2=c3h8+o2       3.00E+12  0.0       0.0  !Marinov 1998 
   c3h8+ho2=nc3h7+h2o2     4.76E+04  2.55  16492.0  ! Tsang 1988 
   c3h8+ho2=ic3h7+h2o2     9.64E+03  2.6   13909.0  ! Tsang 1988 
   c3h8+oh=nc3h7+h2o       3.16E+07  1.8     934.0  ! Cohen 1991 
   c3h8+oh=ic3h7+h2o       7.08E+06  1.9    -159.0  ! Cohen 1991 
   c3h8+o=nc3h7+oh         3.73E+06  2.4    5504.0  ! Cohen 1986 
   c3h8+o=ic3h7+oh         5.48E+05  2.5    3139.0  ! Cohen 1986 
   c3h8+h=ic3h7+h2         1.30E+06  2.4    4471.0  ! Tsang 1988 
   c3h8+h=nc3h7+h2         1.33E+06  2.54   6756.0  ! Tsang 1988 
   c3h8+ch3=nc3h7+ch4      9.04E-01  3.65   7153.0  ! Tsang 1988 
   c3h8+ch3=ic3h7+ch4      1.51E+00  3.46   5480.0  ! Tsang 1988 
   c3h8+c2h3=ic3h7+c2h4    1.00E+03  3.1    8830.0  ! Tsang 1988 
   c3h8+c2h3=nc3h7+c2h4    6.00E+02  3.3   10500.0  ! Tsang 1988 
   c3h8+c2h5=ic3h7+c2h6    1.51E+00  3.46   7470.0  ! Tsang 1988 
   c3h8+c2h5=nc3h7+c2h6    9.03E-01  3.65   9140.0  ! Tsang 1988 
   c3h8+ac3h5=c3h6+nc3h7   2.35E+02  3.3   19842.0  ! Tsang 1988 
   c3h8+ac3h5=c3h6+ic3h7   7.83E+01  3.3   18169.0  ! Tsang 1988 
   nc3h7(+m)=c2h4+ch3(+m)  1.23E+13  -0.1  30202.0  ! Bencsura 1992 
   low / 5.485E+49  -10.0  35766.0 /                ! Bencsura 1992 
   troe / 2.17   1.0E-15   251.0   1185.0 / 
   h2o /5.0/ h2/2.0/ co2/3.0/ co/2.0/ 
   c3h6+h(+m)=ic3h7(+m)   5.70E+09   1.16    874.0  ! Seakins 1993 
   low / 1.64E+54   -11.1   9364.0 /             ! Marinov 1996 
   troe / 1.0   1.0E-15   260.0   3000.0 / 
   h2o /5.0/ h2/2.0/ co2/3.0/ co/2.0/ 
   ic3h7+o2=c3h6+ho2       1.88E+20 -2.69    7109.0 ! Marinov 1998  
   nc3h7+o2=c3h6+ho2       3.83E+26  -4.44   7724.0 ! Marinov 1998 
   ic3h7+h=c2h5+ch3        5.00E+13   0.0       0.0 ! Tsang 1988 
   nc3h7+h=c2h5+ch3        1.00E+14   0.0       0.0 ! Tsang 1988 
   c3h6=c2h2+ch4           2.50E+12   0.0   70000.0 ! Hidaka 1992 
   c3h6=ac3h4+h2           3.00E+13   0.0   80000.0 ! Hidaka 1992 
   pc3h5+h=c3h6            1.00E+14   0.0       0.0 !Marinov 1998 
   sc3h5+h=c3h6            1.00E+14   0.0       0.0 !Marinov 1998     
   c3h6+ho2=ac3h5+h2o2     9.64E+03   2.6   13910.0 ! Tsang 1991 
   c3h6+oh=ac3h5+h2o      3.12E+06   2.0    -298.0  ! Tsang 1991 
   c3h6+oh=sc3h5+h2o      1.11E+06   2.0    1451.0  ! Tsang 1991 
   c3h6+oh=pc3h5+h2o      2.11E+06   2.0    2778.0  ! Tsang 1991 
   c3h6+o=ch3chco+h+h     5.01E+07   1.76     76.0  ! Tsang 1991 
   c3h6+o=c2h5+hco        1.58E+07   1.76  -1216.0  ! Tsang 1991 
   c3h6+o=ac3h5+oh        5.24E+11   0.7    5884.0  ! Tsang 1991 
   c3h6+o=pc3h5+oh        1.20E+11   0.7    8959.0  ! Tsang 1991 
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   c3h6+o=sc3h5+oh        6.03E+10   0.7    7632.0  ! Tsang 1991 
   c3h6+h=c2h4+ch3        7.23E+12   0.0    1302.0  ! Tsang 1991 
   c3h6+h=ac3h5+h2        1.73E+05   2.5    2492.0  ! Tsang 1991 
   c3h6+h=sc3h5+h2        4.09E+05   2.5    9794.0  ! Tsang 1991 
   c3h6+h=pc3h5+h2        8.04E+05   2.5   12284.0  ! Tsang 1991 
   ac3h5+ho2=c3h6+o2      3.00E+12   0.0       0.0  ! Tsang 1991 
   c3h6+ch3=ac3h5+ch4     2.22E+00   3.5    5675.0  ! Tsang 1991 
   c3h6+ch3=sc3h5+ch4     8.43E-01   3.5   11656.0  ! Tsang 1991 
   c3h6+ch3=pc3h5+ch4     1.35E+00   3.5   12848.0  ! Tsang 1991 
   c3h6+hco=ac3h5+ch2o    1.08E+07   1.9   17010.0  ! Tsang 1991 
   ch3chco+oh=ch2chco+h2o 4.00E+06   2.0      0.0   ! Marinov 1996  
   ch3chco+o=ch2chco+oh   7.60E+08   1.5   8500.0   ! Marinov 1996  
   ch3chco+h=ch2chco+h2   2.00E+05   2.5   2500.0   ! Marinov 1996  
   ch3chco+h=c2h5+co      2.00E+13   0.0   2000.0   ! Marinov 1996  
   ch3chco+o=ch3+hco+co   3.00E+07   2.0      0.0   ! Marinov 1996  
   ch2chcho+oh=ch2chco+h2o 1.00E+13  0.0      0.0   ! Marinov 1996  
   ch2chcho+o=ch2chco+oh  7.24E+12   0.0   1970.0   ! Marinov 1996  
   ch2chcho+o=ch2co+hco+h 5.01E+07   1.76    76.0   ! Marinov 1996  
   ch2chcho+h=ch2chco+h2  3.98E+13   0.0   4200.0   ! Marinov 1996  
   ch2chcho+h=c2h4+hco    2.00E+13   0.0   3500.0   ! Marinov 1996  
   ch2chcho+o2=ch2chco+ho2 3.00E+13  0.0  36000.0   ! Marinov 1996  
   ch2chco=c2h3+co        1.00E+14   0.0  34000.0   ! Marinov 1996  
   ch2chco+o=c2h3+co2     1.00E+14   0.0      0.0   ! Marinov 1996  
   ac3h5+o2=ch2chcho+oh   1.82E+13  -0.41 22859.0   ! Bozzelli 1993 
   ac3h5+o2=ac3h4+ho2     4.99E+15  -1.4  22428.0   ! Bozzelli 1993 
   ac3h5+o2=ch2hco+ch2o   1.06E+10  0.34  12838.0   ! Bozzelli 1993 
   ac3h5+o2=c2h2+ch2o+oh  2.78E+25  -4.8  15468.0   ! Bozzelli 1993 
   ac3h5+ho2=ch2chch2o+oh    1.00E+13  0.0     0.0  !Tsang 1991 
   ch2chch2o+o2=ch2chcho+ho2 4.00E+10  0.0  1100.0  ! Marinov 1998  
   ch2chch2o+co=ac3h5+co2    4.68E+2   3.16 5380.0  ! Marinov 1998 
   ch2chcho+h(+m)=ch2chch2o(+m) 5.40E+11 0.454 2600. ! Marinov 1998 
   low/ 1.5e30 -4.8 5560./ 
   troe/0.78  94.  1555. 4200./ 
   h2o/5./ 
   ac3h5+oh=ac3h4+h2o     1.00E+13  0.0       0.0   ! Tsang 1991 
   ac3h5+h=ac3h4+h2       5.00E+13  0.0       0.0   ! Marinov 1996  
   ac3h5+h=c3h6       1.88E+26  -3.6   5468.0   ! Marinov 1996  
   ac3h5+o=ch2chcho+h     1.81E+14  0.0       0.0   ! Slagle 1992 
   ac3h5+ch3=ac3h4+ch4    3.02E+12  -0.32  -131.0   ! Tsang 1991 
   pc3h5+o2=ch3hco+hco    1.09E+23  -3.29  3892.0   ! Marinov 1996  
   pc3h5+o2=ch3chco+h+o   1.60E+15  -0.78  3135.0   ! Marinov 1996  
   pc3h5+o=ch3chco+h      1.00E+14   0.0      0.0   ! Marinov 1996  
   pc3h5+h=pc3h4+h2       2.00E+13   0.0      0.0   ! Marinov 1996  
   pc3h5+oh=pc3h4+h2o     1.00E+13   0.0      0.0   ! Marinov 1996  
   pc3h5+h=ac3h5+h        1.00E+14   0.0      0.0   ! Marinov 1996 
   sc3h5+h=ac3h5+h        1.00E+14   0.0      0.0   ! Marinov 1996 
   sc3h5+o2=ch3co+ch2o    1.09E+22  -3.29  3892.0   ! Marinov 1996  
   sc3h5+o=ch2co+ch3      1.00E+14   0.0      0.0   ! Marinov 1996  
   sc3h5+h=pc3h4+h2       4.00E+13   0.0      0.0   ! Marinov 1996  
   sc3h5+oh=pc3h4+h2o     2.00E+13   0.0      0.0   ! Marinov 1996  
   ac3h4+h=h2ccch+h2      2.00E+7    2.0   5000.0   ! Marinov 1997 
   ac3h4+o=c2h4+co        1.34E+07   1.88   179.0   ! Marinov 1996  
   ac3h4+oh=h2ccch+h2o    1.00E+7    2.0   1000.0   ! Marinov 1997 
   ac3h4+ch3=h2ccch+ch4   1.50E+0    3.5   5600.0   ! Marinov 1997 
   ac3h4=pc3h4            1.48E+13   0.0   60401.0  ! Marinov 1997 
   pc3h4+h=h2ccch+h2      2.00E+7    2.0   5000.0   ! Marinov 1997 
   pc3h4+o=c2h4+co        1.50E+13   0.0   2102.0   ! Marinov 1996  
   pc3h4+oh=h2ccch+h2o    1.00E+7    2.0   1000.0   ! Marinov 1997 
   pc3h4+ch3=h2ccch+ch4   1.50E+0    3.5   5600.0   ! Marinov 1997 
   pc3h4+h=ch3+c2h2       5.12E+10   1.0   2060.0   ! Marinov 1997  
   pc3h4+h(+m)=sc3h5(+m)  6.50E+12   0.0   2000.0   ! Wagner 1972 
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   low / 8.45E+39  -7.27    6577.0 /                ! Marinov 1996  
   ac3h4+h(+m)=ac3h5(+m)  1.20E+11   0.69  3007.0   ! Tsang 1992  
   low / 5.56E+33   -5.0    4448.0 /      ! Marinov 1996  
   ac3h4+h(+m)=sc3h5(+m)  8.49E+12   0.0   2000.0   ! Wagner 1972 
   low / 1.11E+34   -5.0    4448.0 /             ! Marinov 1996  
   h2ccch+o2=ch2co+hco    3.00E+10   0.0   2868.0   ! Miller 1992 
   h2ccch+o=ch2o+c2h      1.40E+14   0.0      0.0   ! Pauwels 1995 
   h2ccch+h=c3h2+h2       5.00e+13   0.0   1000.0   ! Pauwels 1995 
   h2ccch+oh=c3h2+h2o     2.00E+13   0.0      0.0   ! Miller 1992 
   h2ccch+ch3=c3h2+ch4    2.00E+13   0.0      0.0   ! Marinov 1997 
   h2ccch+h(+m)=ac3h4(+m) 1.66E+15 -0.37      0.0   ! Marinov 1996  
   low / 3.36E+45 -8.52  6293.0  /      ! Kiefer 1995  
   h2o/5.0/ h2/2.0/ co2/3.0/ co/2.0/ o2/2.0/ c2h2/2.0/ 
   h2ccch+h(+m)=pc3h4(+m) 1.66E+15 -0.37      0.0   ! Marinov 1996  
   low / 8.78E+45 -8.9   7974.0 /             ! Kiefer 1995  
   h2o /5.0/ h2/2.0/ co2/3.0/ co/2.0/ o2/2.0/ c2h2/2.0/ 
   c3h2+o2=hcco+co+h      2.00E+12   0.0    1000.0  ! Pauwels 1995 
   c3h2+o=c2h2+co         1.00E+14   0.0       0.0  ! Pauwels 1995 
   c3h2+oh=c2h2+hco       5.00E+13   0.0       0.0  ! Miller 1992 
   end 
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ANEXO 2 – MECANISMO DA CINÉTICA DE SUPERFÍCIE DA PLATINA 
FORNECIDA AO SOFTWARE CHEMKIN-PRO 
!************** RENAME THIS FILE TO surf.inp IF USED WITH CHEMKIN 
************** 
!Surface species 
!==========================================================================
==== 
!Format is Label(S)/number of sites occupied/ 
 
SITE/SURFACE/      SDEN/2.49081E-9/ 
 
  !C2 Oxygenates 
  CH3CH2OH(S)/1/ 
  CH3CHOH(S)/1/ 
  CH3COH(S)/1/ 
  CH2CH2OH(S)/2/ 
  CH2CHOH(S)/2/ 
  CH2COH(S)/2/ 
  CHCH2OH(S)/2/ 
  CHCHOH(S)/2/ 
  CHCOH(S)/2/ 
  CCH2OH(S)/2/ 
  CCHOH(S)/2/ 
  CCOH(S)/2/ 
  CH3CH2O(S)/1/ 
  CH3CHO(S)/2/ 
  CH3CO(S)/1/ 
  CH2CH2O(S)/2/ 
  CH2CHO(S)/2/ 
  CH2CO(S)/2/ 
  CHCH2O(S)/2/ 
  CHCHO(S)/2/ 
  CHCO(S)/2/ 
  CCH2O(S)/2/ 
  CCHO(S)/2/ 
  CCO(S)/1/ 
 
  !C2 Hydrocarbons 
  CH3CH2(S)/1/ 
  CH3CH(S)/1/ 
  CH3C(S)/1/ 
  CH2CH2(S)/2/ 
  CH2CH(S)/2/ 
  CH2C(S)/2/ 
  CHCH(S)/2/ 
  CHC(S)/2/ 
  CC(S)/2/ 
 
  !C1 Oxygenates 
  CH3OH(S)/1/ 
  CH2OH(S)/1/ 
  CHOH(S)/1/ 
  COH(S)/1/ 
  CH3O(S)/1/ 
  CH2O(S)/2/ 
  CHO(S)/1/ 
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  CO(S)/1/ 
 
  !C1 Hydrocarbons 
  CH3(S)/1/ 
  CH2(S)/1/ 
  CH(S)/1/ 
  C(S)/1/ 
 
  !Other Species 
  H2O(S)/1/ 
  OH(S)/1/ 
  O(S)/1/ 
  H(S)/1/ 
  CO2(S)/1/ 
  COOH(S)/1/ 
  CHOO(S)/2/ 
  PT(S) 
 
BULK PT(B)/21.4/ 
END 
 
!Reactions 
!==========================================================================
==== 
 
REACTIONS MWOFF KCAL/MOLE 
 
!***************  Notes about the format of this surf.inp file. 
*************** 
!Entries have the format <Balanced Eq.> <Pre-exp./Stick. Coeff.> <Beta> 
<EA>. 
!Modified Arrhenius kinetics are assumed: k=A*((T/To)**beta)*exp(-EA/RT). 
!In this surf.inp, To=1 K and A=(kB/h)*(sden)**(1-m) where m is the number 
of 
!adsorbed reactants in the balanced equation. 
 
!**************************************************************************
***** 
!Adsorption/Desorption 
!**************************************************************************
***** 
 
  CH3CH2OH + PT(S) = CH3CH2OH(S) + PT(B)                0.5     0.00     
0.00 
  STICK 
  CH3CHO + 2PT(S) = CH3CHO(S) + 2PT(B)                  0.5     0.00     
0.00 
  STICK 
  CH3CH3 + 2PT(S) = CH3CH2(S) + H(S) + 2PT(B)           0.5     0.00    
12.39 
  STICK 
  CH2CH2 + 2PT(S) = CH2CH2(S) + 2PT(B)                  0.5     0.00     
0.00 
  STICK 
  CHCH + 2PT(S) = CHCH(S) + 2PT(B)                      0.5     0.00     
0.00 
  STICK 
  CH3OH + PT(S) = CH3OH(S) + PT(B)                      0.5     0.00     
0.00 
  STICK 
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  CH2O + 2PT(S) = CH2O(S) + 2PT(B)                      0.5     0.00     
0.00 
  STICK 
  CH4 + 2PT(S) = CH3(S) + H(S) + 2PT(B)                 0.5     0.00    
14.69 
  STICK 
  H2 + 2PT(S) = 2H(S) + 2PT(B)                          0.5     0.00     
0.00 
  STICK 
  O2 + 2PT(S) = 2O(S) + 2PT(B)                          0.5     0.00     
0.00 
  STICK 
  CO + PT(S) = CO(S) + PT(B)                            0.5     0.00     
0.00 
  STICK 
  CO2 + PT(S) = CO2(S) + PT(B)                          0.5     0.00     
0.00 
  STICK 
  H2O + PT(S) = H2O(S) + PT(B)                          0.5     0.00     
0.00 
  STICK 
 
!**************************************************************************
***** 
!Alpha Dehydrogenation 
!**************************************************************************
***** 
 
!--------------------------------------------------------------------------
----- 
!C2 Oxygenates 
!--------------------------------------------------------------------------
----- 
  CH3CH2OH(S) + PT(S) = CH3CHOH(S) + H(S) + PT(B)            8.37E+18 1.00 
16.52 
  CH3CHOH(S) + PT(S) = CH3COH(S) + H(S) + PT(B)              8.37E+18 1.00 
12.52 
  CH2CH2OH(S) + PT(S) = CH2CHOH(S) + H(S) + PT(B)            8.37E+18 1.00  
8.31 
  CH2CHOH(S) + PT(S) = CH2COH(S) + H(S) + PT(B)              8.37E+18 1.00 
18.95 
  CHCH2OH(S) + PT(S) = CHCHOH(S) + H(S) + PT(B)              8.37E+18 1.00 
12.36 
  CHCHOH(S) + PT(S) = CHCOH(S) + H(S) + PT(B)                8.37E+18 1.00 
19.50 
  CCH2OH(S) + PT(S) = CCHOH(S) + H(S) + PT(B)                8.37E+18 1.00 
30.90 
  CCHOH(S) + PT(S) = CCOH(S) + H(S) + PT(B)                  8.37E+18 1.00 
49.81 
  CH3CH2O(S) + 2PT(S) = CH3CHO(S) + H(S) + 2PT(B)            3.36E+27 1.00  
0.00 
  CH3CHO(S)   = CH3CO(S) + H(S)                              2.08E+10 1.00  
3.31 
  CH2CH2O(S) + PT(S) = CH2CHO(S) + H(S) + PT(B)              8.37E+18 1.00  
0.00 
  CH2CHO(S) + PT(S) = CH2CO(S) + H(S) + PT(B)                8.37E+18 1.00 
10.12 
  CHCH2O(S) + PT(S) = CHCHO(S) + H(S) + PT(B)                8.37E+18 1.00 
13.09 
  CHCHO(S) + PT(S) = CHCO(S) + H(S) + PT(B)                  8.37E+18 1.00 
11.58 
89 
  CCH2O(S) + PT(S) = CCHO(S) + H(S) + PT(B)                  8.37E+18 1.00 
30.90  !Assumed equal to CCH2OH 
  CCHO(S)   = CCO(S) + H(S)                                  2.08E+10 1.00 
49.81  !Assumed equal to CCHOH 
 
!--------------------------------------------------------------------------
----- 
!C1 Oxygenates 
!--------------------------------------------------------------------------
----- 
  CH3OH(S) + PT(S) = CH2OH(S) + H(S) + PT(B)                 8.37E+18 1.00 
17.83 
  CH2OH(S) + PT(S) = CHOH(S) + H(S) + PT(B)                  8.37E+18 1.00 
14.57 
  CHOH(S) + PT(S) = COH(S) + H(S) + PT(B)                    8.37E+18 1.00 
14.25 
  CH3O(S) + 2PT(S) = CH2O(S) + H(S) + 2PT(B)                 3.36E+27 1.00  
5.45 
  CH2O(S)   = CHO(S) + H(S)                                  2.08E+10 1.00  
3.23 
  CHO(S) + PT(S) = CO(S) + H(S) + PT(B)                      8.37E+18 1.00  
8.20 
 
!**************************************************************************
***** 
!Beta/Gamma & Hydrocarbon Dehydrogenation 
!**************************************************************************
***** 
 
!--------------------------------------------------------------------------
----- 
!C2 Oxygenates 
!--------------------------------------------------------------------------
----- 
  CH3CH2OH(S) + 2PT(S) = CH2CH2OH(S) + H(S) + 2PT(B)         3.36E+27 1.00 
24.14 
  CH3CHOH(S) + 2PT(S) = CH2CHOH(S) + H(S) + 2PT(B)           3.36E+27 1.00 
24.94 
  CH3COH(S) + 2PT(S) = CH2COH(S) + H(S) + 2PT(B)             3.36E+27 1.00 
18.01 
  CH2CH2OH(S) + PT(S) = CHCH2OH(S) + H(S) + PT(B)            8.37E+18 1.00 
26.79 
  CH2CHOH(S) + PT(S) = CHCHOH(S) + H(S) + PT(B)              8.37E+18 1.00 
31.00 
  CH2COH(S) + PT(S) = CHCOH(S) + H(S) + PT(B)                8.37E+18 1.00 
26.09 
  CHCH2OH(S) + PT(S) = CCH2OH(S) + H(S) + PT(B)              8.37E+18 1.00 
15.68 
  CHCHOH(S) + PT(S) = CCHOH(S) + H(S) + PT(B)                8.37E+18 1.00 
16.37 
  CHCOH(S) + PT(S) = CCOH(S) + H(S) + PT(B)                  8.37E+18 1.00 
44.74 
  CH3CH2O(S) + 2PT(S) = CH2CH2O(S) + H(S) + 2PT(B)           3.36E+27 1.00 
14.67 
  CH3CHO(S) + PT(S) = CH2CHO(S) + H(S) + PT(B)               8.37E+18 1.00 
29.29 
  CH3CO(S) + 2PT(S) = CH2CO(S) + H(S) + 2PT(B)               3.36E+27 1.00 
22.52 
  CH2CH2O(S) + PT(S) = CHCH2O(S) + H(S) + PT(B)              8.37E+18 1.00 
30.63 
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  CH2CHO(S) + PT(S) = CHCHO(S) + H(S) + PT(B)                8.37E+18 1.00 
24.43 
  CH2CO(S) + PT(S) = CHCO(S) + H(S) + PT(B)                  8.37E+18 1.00 
18.15 
  CHCH2O(S) + PT(S) = CCH2O(S) + H(S) + PT(B)                8.37E+18 1.00 
25.60 
  CHCHO(S) + PT(S) = CCHO(S) + H(S) + PT(B)                  8.37E+18 1.00 
21.45 
  CHCO(S)   = CCO(S) + H(S)                                  2.08E+10 1.00 
30.67 
 
!--------------------------------------------------------------------------
----- 
!C2 Hydrocarbons 
!--------------------------------------------------------------------------
----- 
  CH3CH2(S) + PT(S) = CH3CH(S) + H(S) + PT(B)                8.37E+18 1.00 
20.31 
  CH3CH(S) + PT(S) = CH3C(S) + H(S) + PT(B)                  8.37E+18 1.00  
6.45 
  CH2CH2(S) + PT(S) = CH2CH(S) + H(S) + PT(B)                8.37E+18 1.00 
19.36 
  CH2CH(S) + PT(S) = CH2C(S) + H(S) + PT(B)                  8.37E+18 1.00 
16.11 
  CHCH(S) + PT(S) = CHC(S) + H(S) + PT(B)                    8.37E+18 1.00 
48.87 
  CH3CH2(S) + 2PT(S) = CH2CH2(S) + H(S) + 2PT(B)             3.36E+27 1.00 
18.68 
  CH3CH(S) + 2PT(S) = CH2CH(S) + H(S) + 2PT(B)               3.36E+27 1.00 
16.46 
  CH3C(S) + 2PT(S) = CH2C(S) + H(S) + 2PT(B)                 3.36E+27 1.00 
30.77 
  CH2CH(S) + PT(S) = CHCH(S) + H(S) + PT(B)                  8.37E+18 1.00 
23.68 
  CH2C(S) + PT(S) = CHC(S) + H(S) + PT(B)                    8.37E+18 1.00 
51.18 
  CHC(S) + PT(S) = CC(S) + H(S) + PT(B)                      8.37E+18 1.00 
44.97 
 
!--------------------------------------------------------------------------
----- 
!C1 Hydrocarbons 
!--------------------------------------------------------------------------
----- 
  CH3(S) + PT(S) = CH2(S) + H(S) + PT(B)                     8.37E+18 1.00 
19.34 
  CH2(S) + PT(S) = CH(S) + H(S) + PT(B)                      8.37E+18 1.00  
3.84 
  CH(S) + PT(S) = C(S) + H(S) + PT(B)                        8.37E+18 1.00 
29.79 
 
!**************************************************************************
***** 
!Hydroxyl Dehydrogenation 
!**************************************************************************
***** 
 
!--------------------------------------------------------------------------
----- 
!C2 Oxygenates 
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!--------------------------------------------------------------------------
----- 
  CH3CH2OH(S) + PT(S) = CH3CH2O(S) + H(S) + PT(B)            8.37E+18 1.00 
18.63 
  CH3CHOH(S) + 2PT(S) = CH3CHO(S) + H(S) + 2PT(B)            3.36E+27 1.00 
15.40 
  CH3COH(S) + PT(S) = CH3CO(S) + H(S) + PT(B)                8.37E+18 1.00  
4.22 
  CH2CH2OH(S) + PT(S) = CH2CH2O(S) + H(S) + PT(B)            8.37E+18 1.00 
17.52 
  CH2CHOH(S) + PT(S) = CH2CHO(S) + H(S) + PT(B)              8.37E+18 1.00 
18.47 
  CH2COH(S) + PT(S) = CH2CO(S) + H(S) + PT(B)                8.37E+18 1.00 
12.03 
  CHCH2OH(S) + PT(S) = CHCH2O(S) + H(S) + PT(B)              8.37E+18 1.00 
13.21 
  CHCHOH(S) + PT(S) = CHCHO(S) + H(S) + PT(B)                8.37E+18 1.00 
20.17 
  CHCOH(S) + PT(S) = CHCO(S) + H(S) + PT(B)                  8.37E+18 1.00 
14.00 
  CCH2OH(S) + PT(S) = CCH2O(S) + H(S) + PT(B)                8.37E+18 1.00 
36.00 
  CCHOH(S) + PT(S) = CCHO(S) + H(S) + PT(B)                  8.37E+18 1.00 
10.26 
  CCOH(S)   = CCO(S) + H(S)                                  2.08E+10 1.00 
26.00 
 
!--------------------------------------------------------------------------
----- 
!C1 Oxygenates 
!--------------------------------------------------------------------------
----- 
  CH3OH(S) + PT(S) = CH3O(S) + H(S) + PT(B)                  8.37E+18 1.00 
18.48 
  CH2OH(S) + 2PT(S) = CH2O(S) + H(S) + 2PT(B)                3.36E+27 1.00 
22.72 
  CHOH(S) + PT(S) = CHO(S) + H(S) + PT(B)                    8.37E+18 1.00 
12.44 
  COH(S) + PT(S) = CO(S) + H(S) + PT(B)                      8.37E+18 1.00 
19.32 
 
!**************************************************************************
***** 
!C-C Scission 
!**************************************************************************
***** 
 
!--------------------------------------------------------------------------
----- 
!C2 Oxygenates 
!--------------------------------------------------------------------------
----- 
  CH3CH2OH(S) + PT(S) = CH3(S) + CH2OH(S) + PT(B)            8.37E+18 1.00 
62.32 
  CH3CHOH(S) + PT(S) = CH3(S) + CHOH(S) + PT(B)              8.37E+18 1.00 
32.82 
  CH3COH(S) + PT(S) = CH3(S) + COH(S) + PT(B)                8.37E+18 1.00 
35.51 
  CH2CH2OH(S)   = CH2(S) + CH2OH(S)                          2.08E+10 1.00 
32.71 
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  CH2CHOH(S)   = CH2(S) + CHOH(S)                            2.08E+10 1.00 
43.66 
  CH2COH(S)   = CH2(S) + COH(S)                              2.08E+10 1.00 
47.14 
  CHCH2OH(S)   = CH(S) + CH2OH(S)                            2.08E+10 1.00 
28.49 
  CHCHOH(S)   = CH(S) + CHOH(S)                              2.08E+10 1.00 
35.44 
  CHCOH(S)   = CH(S) + COH(S)                                2.08E+10 1.00 
27.57 
  CCH2OH(S)   = C(S) + CH2OH(S)                              2.08E+10 1.00 
42.26 
  CCHOH(S)   = C(S) + CHOH(S)                                2.08E+10 1.00 
41.18 
  CCOH(S)   = C(S) + COH(S)                                  2.08E+10 1.00 
23.73 
  CH3CH2O(S) + 2PT(S) = CH3(S) + CH2O(S) + 2PT(B)            3.36E+27 1.00 
37.84 
  CH3CHO(S)   = CH3(S) + CHO(S)                              2.08E+10 1.00 
33.37 
  CH3CO(S) + PT(S) = CH3(S) + CO(S) + PT(B)                  8.37E+18 1.00 
30.74 
  CH2CH2O(S) + PT(S) = CH2(S) + CH2O(S) + PT(B)              8.37E+18 1.00 
45.44 
  CH2CHO(S)   = CH2(S) + CHO(S)                              2.08E+10 1.00 
22.98 
  CH2CO(S)   = CH2(S) + CO(S)                                2.08E+10 1.00 
31.61 
  CHCH2O(S) + PT(S) = CH(S) + CH2O(S) + PT(B)                8.37E+18 1.00 
22.21 
  CHCHO(S)   = CH(S) + CHO(S)                                2.08E+10 1.00 
18.95 
  CHCO(S)   = CH(S) + CO(S)                                  2.08E+10 1.00 
21.71 
  CCH2O(S) + PT(S) = C(S) + CH2O(S) + PT(B)                  8.37E+18 1.00 
19.04 
  CCHO(S)   = C(S) + CHO(S)                                  2.08E+10 1.00 
23.91 
  CCO(S) + PT(S) = C(S) + CO(S) + PT(B)                      8.37E+18 1.00 
22.06 
 
!--------------------------------------------------------------------------
----- 
!C2 Hydrocarbons 
!--------------------------------------------------------------------------
----- 
  CH3CH2(S) + PT(S) = CH3(S) + CH2(S) + PT(B)                8.37E+18 1.00 
42.54 
  CH3CH(S) + PT(S) = CH3(S) + CH(S) + PT(B)                  8.37E+18 1.00 
27.32 
  CH3C(S) + PT(S) = CH3(S) + C(S) + PT(B)                    8.37E+18 1.00 
45.00 
  CH2CH2(S)   = CH2(S) + CH2(S)                              2.08E+10 1.00 
51.29 
  CH2CH(S)   = CH2(S) + CH(S)                                2.08E+10 1.00 
39.31 
  CH2C(S)   = CH2(S) + C(S)                                  2.08E+10 1.00 
51.26 
  CHCH(S)   = CH(S) + CH(S)                                  2.08E+10 1.00 
24.61 
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  CHC(S)   = CH(S) + C(S)                                    2.08E+10 1.00 
20.69 
  CC(S)   = C(S) + C(S)                                      2.08E+10 1.00  
5.49 
 
!**************************************************************************
***** 
!C-O Scission 
!**************************************************************************
***** 
 
!--------------------------------------------------------------------------
----- 
!C2 Oxygenates 
!--------------------------------------------------------------------------
----- 
  CH3CH2OH(S) + PT(S) = CH3CH2(S) + OH(S) + PT(B)            8.37E+18 1.00  
43.02 
  CH3CHOH(S) + PT(S) = CH3CH(S) + OH(S) + PT(B)              8.37E+18 1.00  
43.83 
  CH3COH(S) + PT(S) = CH3C(S) + OH(S) + PT(B)                8.37E+18 1.00  
27.29 
  CH2CH2OH(S) + PT(S) = CH2CH2(S) + OH(S) + PT(B)            8.37E+18 1.00  
44.42 
  CH2CHOH(S) + PT(S) = CH2CH(S) + OH(S) + PT(B)              8.37E+18 1.00  
41.99 
  CH2COH(S) + PT(S) = CH2C(S) + OH(S) + PT(B)                8.37E+18 1.00  
33.69 
  CHCH2OH(S) + PT(S) = CH2CH(S) + OH(S) + PT(B)              8.37E+18 1.00  
38.02 
  CHCHOH(S) + PT(S) = CHCH(S) + OH(S) + PT(B)                8.37E+18 1.00  
24.65 
  CHCOH(S) + PT(S) = CHC(S) + OH(S) + PT(B)                  8.37E+18 1.00  
58.99 
  CCH2OH(S) + PT(S) = CH2C(S) + OH(S) + PT(B)                8.37E+18 1.00  
46.69 
  CCHOH(S) + PT(S) = CHC(S) + OH(S) + PT(B)                  8.37E+18 1.00  
67.41 
  CCOH(S) + PT(S) = CC(S) + OH(S) + PT(B)                    8.37E+18 1.00  
77.88 
  CH3CH2O(S) + PT(S) = CH3CH2(S) + O(S) + PT(B)              8.37E+18 1.00  
35.56 
  CH3CHO(S)   = CH3CH(S) + O(S)                              2.08E+10 1.00  
53.95 
  CH3CO(S) + PT(S) = CH3C(S) + O(S) + PT(B)                  8.37E+18 1.00  
49.88 
  CH2CH2O(S) + PT(S) = CH2CH2(S) + O(S) + PT(B)              8.37E+18 1.00  
44.27 
  CH2CHO(S) + PT(S) = CH2CH(S) + O(S) + PT(B)                8.37E+18 1.00  
47.69 
  CH2CO(S) + PT(S) = CH2C(S) + O(S) + PT(B)                  8.37E+18 1.00  
54.45 
  CHCH2O(S) + PT(S) = CH2CH(S) + O(S) + PT(B)                8.37E+18 1.00  
51.35 
  CHCHO(S) + PT(S) = CHCH(S) + O(S) + PT(B)                  8.37E+18 1.00  
43.36 
  CHCO(S) + PT(S) = CHC(S) + O(S) + PT(B)                    8.37E+18 1.00  
75.12 
  CCH2O(S) + PT(S) = CH2C(S) + O(S) + PT(B)                  8.37E+18 1.00  
26.91 
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  CCHO(S) + PT(S) = CHC(S) + O(S) + PT(B)                    8.37E+18 1.00  
61.40 
  CCO(S) + 2PT(S) = CC(S) + O(S) + 2PT(B)                    3.36E+27 1.00 
114.13 
 
!--------------------------------------------------------------------------
----- 
!C1 Oxygenates 
!--------------------------------------------------------------------------
----- 
  CH3OH(S) + PT(S) = CH3(S) + OH(S) + PT(B)                  8.37E+18 1.00 
50.99 
  CH2OH(S) + PT(S) = CH2(S) + OH(S) + PT(B)                  8.37E+18 1.00 
41.42 
  CHOH(S) + PT(S) = CH(S) + OH(S) + PT(B)                    8.37E+18 1.00 
36.74 
  COH(S) + PT(S) = C(S) + OH(S) + PT(B)                      8.37E+18 1.00 
58.84 
  CH3O(S) + PT(S) = CH3(S) + O(S) + PT(B)                    8.37E+18 1.00 
39.04 
  CH2O(S)   = CH2(S) + O(S)                                  2.08E+10 1.00 
57.21 
  CHO(S) + PT(S) = CH(S) + O(S) + PT(B)                      8.37E+18 1.00 
48.65 
  CO(S) + PT(S) = C(S) + O(S) + PT(B)                        8.37E+18 1.00 
78.67 
 
!**************************************************************************
***** 
!Water Gas Shift (from Matt C) 
!**************************************************************************
***** 
  H2O(S) + PT(S) = OH(S) + H(S) + PT(B)                      8.37E+18 1.00 
15.91 
  OH(S) + PT(S) = O(S) + H(S) + PT(B)                        8.37E+18 1.00 
18.72 
  2OH(S) = H2O(S) + O(S)                                     8.37E+18 1.00  
1.49 
  CO(S) + O(S) + PT(B) = CO2(S) + PT(S)                      8.37E+18 1.00 
31.29 
  CO(S) + OH(S) + PT(B) = COOH(S) + PT(S)                    8.37E+21 1.00 
10.49  !Was 8.37E+18 
  CHO(S) + O(S) = CHOO(S)                                    8.37E+18 1.00 
23.88 
  COOH(S) + PT(S) = CO2(S) + H(S) + PT(B)                    8.37E+21 1.00 
15.22  !Was 8.37E+18 
  COOH(S) + O(S) = CO2(S) + OH(S)                            8.37E+18 1.00  
4.74 
  COOH(S) + OH(S) = CO2(S) + H2O(S)                          8.37E+18 1.00  
1.28 
  CHOO(S) = CO2(S) + H(S)                                    2.08E+10 1.00 
20.85 
  CHOO(S) + O(S) + PT(B) = CO2(S) + OH(S) + PT(S)            8.37E+18 1.00 
38.63 
  CHOO(S) + OH(S) + PT(B) = CO2(S) + H2O(S) + PT(S)          8.37E+18 1.00 
20.81 
 
END 
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ANEXO 3 – ARQUIVO DE DADOS TERMODINÂMICOS FORNECIDOS AO 
CHEMKIN-PRO 
THERMO                                                                           
   300      5000      1000                                                       
CH3CH2OH                C   2H   6O   1     G200       6000      1E+03         
1 
 6.56243650E+00 1.52042220E-02-5.38967950E-06 8.62250110E-10-5.12897870E-14    
2 
-3.15256210E+04-9.47302020E+00 4.85869570E+00-3.74017260E-03 6.95553780E-05    
3 
-8.86547960E-08 3.51688350E-11-2.99961320E+04 4.80185450E+00                   
4 
 
CH3CHO                  C   2H   4O   1     G200       6000      1E+03         
1 
 5.40411080E+00 1.17230590E-02-4.22631370E-06 6.83724510E-10-4.09848630E-14    
2 
-2.25931220E+04-3.48079170E+00 4.72945950E+00-3.19328580E-03 4.75349210E-05    
3 
-5.74586110E-08 2.19311120E-11-2.15728780E+04 4.10301590E+00                   
4 
 
CH3CH3                  C   2H   6          G200       3500      1E+03         
1 
 1.07188150E+00 2.16852677E-02-1.00256067E-05 2.21412001E-09-1.90002890E-13    
2 
-1.14263932E+04 1.51156107E+01 4.29142492E+00-5.50154270E-03 5.99438288E-05    
3 
-7.08466285E-08 2.68685771E-11-1.15222055E+04 2.66682316E+00                   
4 
 
CH2CH2                  C   2H   4          G200       3500      1E+03         
1 
 2.03611116E+00 1.46454151E-02-6.71077915E-06 1.47222923E-09-1.25706061E-13    
2 
 4.93988614E+03 1.03053693E+01 3.95920148E+00-7.57052247E-03 5.70990292E-05    
3 
-6.91588753E-08 2.69884373E-11 5.08977593E+03 4.09733096E+00          
4 
 
CHCH                    C   2H   2          G200       6000      1E+03         
1 
 4.65878489E+00 4.88396667E-03-1.60828888E-06 2.46974544E-10-1.38605959E-14    
2 
 2.57594042E+04-3.99838194E+00 8.08679682E-01 2.33615762E-02-3.55172234E-05    
3 
 2.80152958E-08-8.50075165E-12 2.64289808E+04 1.39396761E+01          
4 
 
CH3OH                   C   1H   4O   1     G200       3500      1E+03         
1 
 1.78970791E+00 1.40938292E-02-6.36500835E-06 1.38171085E-09-1.17060220E-13    
2 
-2.53748747E+04 1.45023623E+01 5.71539582E+00-1.52309129E-02 6.52441155E-05    
3 
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-7.10806889E-08 2.61352698E-11-2.56427656E+04-1.50409823E+00                   
4 
 
CH2O                    C   1H   2O   1     G200       3500      1E+03         
1 
 1.76069008E+00 9.20000082E-03-4.42258813E-06 1.00641212E-09-8.83855640E-14    
2 
-1.39958323E+04 1.36563230E+01 4.79372315E+00-9.90833369E-03 3.73220008E-05    
3 
-3.79285261E-08 1.31772652E-11-1.43089567E+04 6.02812900E-01                   
4 
 
CH4                     C   1H   4          G200       3500      1E+03         
1 
 7.48514950E-02 1.33909467E-02-5.73285809E-06 1.22292535E-09-1.01815230E-13    
2 
-9.46834459E+03 1.84373180E+01 5.14987613E+00-1.36709788E-02 4.91800599E-05    
3 
-4.84743026E-08 1.66693956E-11-1.02466476E+04-4.64130376E+00                   
4 
 
H2                      H   2               G200       3500      1E+03         
1 
 3.33727920E+00-4.94024731E-05 4.99456778E-07-1.79566394E-10 2.00255376E-14    
2 
-9.50158922E+02-3.20502331E+00 2.34433112E+00 7.98052075E-03-1.94781510E-05    
3 
 2.01572094E-08-7.37611761E-12-9.17935173E+02 6.83010238E-01                   
4 
 
O2                      O   2               G200       6000      1E+03         
1 
 3.66096065E+00 6.56365811E-04-1.41149627E-07 2.05797935E-11-1.29913436E-15    
2 
-1.21597718E+03 3.41536279E+00 3.78245636E+00-2.99673416E-03 9.84730201E-06    
3 
-9.68129509E-09 3.24372837E-12-1.06394356E+03 3.65767573E+00                   
4 
 
CO                      C   1O   1          G200       3500      1E+03         
1 
 2.71518561E+00 2.06252743E-03-9.98825771E-07 2.30053008E-10-2.03647716E-14    
2 
-1.41518724E+04 7.81868772E+00 3.57953347E+00-6.10353680E-04 1.01681433E-06    
3 
 9.07005884E-10-9.04424499E-13-1.43440860E+04 3.50840928E+00                   
4 
 
CO2                     C   1O   2          G200       3500      1E+03         
1 
 3.85746029E+00 4.41437026E-03-2.21481404E-06 5.23490188E-10-4.72084164E-14    
2 
-4.87591660E+04 2.27163806E+00 2.35677352E+00 8.98459677E-03-7.12356269E-06    
3 
 2.45919022E-09-1.43699548E-13-4.83719697E+04 9.90105222E+00                   
4 
 
H2O                     H   2O   1          G200       3500      1E+03         
1 
 3.03399249E+00 2.17691804E-03-1.64072518E-07-9.70419870E-11 1.68200992E-14    
2 
97 
-3.00042971E+04 4.96677010E+00 4.19864056E+00-2.03643410E-03 6.52040211E-06    
3 
-5.48797062E-09 1.77197817E-12-3.02937267E+04-8.49032208E-01              
4 
 
HE                      HE  1               G200       6000      1E+03         
1 
 2.50000000E+00 0.00000000E+00 0.00000000E+00 0.00000000E+00 0.00000000E+00    
2 
-7.45375000E+02 9.28723974E-01 2.50000000E+00 0.00000000E+00 0.00000000E+00    
3 
 0.00000000E+00 0.00000000E+00-7.45375000E+02 9.28723974E-01                   
4 
 
CH3CH2OH(S)             C   2H   6O   1     S100       1500      458           
1 
 4.16914825E-01 4.02997725E-02-3.28801384E-05 1.49569660E-08-2.87617349E-12    
2 
-3.40451693E+04 3.11093025E+00 3.80676205E+00 2.38881416E-02-3.52774847E-05    
3 
 1.19139145E-07-1.25133123E-10-3.44534354E+04-1.18822504E+01                   
4 
 
CH3CHOH(S)              C   2H   5O   1     S100       1500      480           
1 
 7.97711487E-02 3.90948566E-02-3.39614364E-05 1.60397716E-08-3.14000312E-12    
2 
-3.52369517E+04-7.24700814E-01 3.11255108E-01 4.37059758E-02-8.58964249E-05    
3 
 1.64183118E-07-1.32415371E-10-3.52838411E+04-2.16346005E+00                   
4 
 
CH3COH(S)               C   2H   4O   1     S100       1500      482          
1 
 9.05185225E-01 3.34914763E-02-2.91832373E-05 1.37052176E-08-2.66327601E-12    
2 
-3.40830375E+04-5.12907906E+00-3.93770826E-01 4.96747337E-02-1.11701448E-04    
3 
 1.93661187E-07-1.41282862E-10-3.39762247E+04-2.01507484E-01                   
4 
 
CH2CH2OH(S)             C   2H   5O   1     S100       1500      465           
1 
-2.15086288E-01 4.01892136E-02-3.55518645E-05 1.70090184E-08-3.35369633E-12    
2 
-2.78716393E+04 1.70133390E+00 1.85191321E+00 3.34072251E-02-6.73083061E-05    
3 
 1.65576355E-07-1.52743820E-10-2.81290289E+04-7.65947648E+00                   
4 
 
CH2CHOH(S)              C   2H   4O   1     S100       1500      636           
1 
 1.74098375E+00 3.03339651E-02-2.48191525E-05 1.09156461E-08-1.99170197E-12    
2 
-3.13258161E+04-9.20548090E+00 6.91369368E-01 2.19157540E-02 3.22298798E-05    
3 
-9.13211979E-08 5.68595219E-11-3.09684736E+04-2.46400093E+00                   
4 
 
CH2COH(S)               C   2H   3O   1     S100       1500      603           
1 
98 
 1.82564620E+00 2.74527802E-02-2.39555466E-05 1.10244468E-08-2.07245274E-12    
2 
-2.97748234E+04-1.03796508E+01-9.44757159E-03 2.64140823E-02 1.21136949E-05    
3 
-6.84541683E-08 4.91498203E-11-2.93673032E+04-6.16532239E-01                   
4 
 
CHCH2OH(S)              C   2H   4O   1     S100       1500      475           
1 
-1.15616057E-01 3.73605851E-02-3.42718801E-05 1.65785459E-08-3.26257428E-12    
2 
-2.27214129E+04-5.73972625E-01-2.02539721E-01 4.45549963E-02-9.44082803E-05    
3 
 1.77558253E-07-1.41057089E-10-2.27370764E+04-7.00829844E-01                   
4 
 
CHCHOH(S)               C   2H   3O   1     S100       1500      570           
1 
 1.46594457E+00 2.92482980E-02-2.66336262E-05 1.26941636E-08-2.45103078E-12    
2 
-2.69423069E+04-8.95691783E+00 5.56734956E-03 2.27046719E-02 3.63079204E-05    
3 
-1.19388366E-07 8.47202854E-11-2.65522560E+04-4.88161438E-01                   
4 
 
CHCOH(S)                C   2H   2O   1     S100       1500      537           
1 
 1.15992077E+00 2.68844406E-02-2.63516880E-05 1.31490785E-08-2.60815373E-12    
2 
-2.29240720E+04-7.08674258E+00 6.37540804E-02 1.97281559E-02 3.87623362E-05    
3 
-1.30691530E-07 9.88478323E-11-2.26180754E+04-5.31348740E-01                   
4 
 
CCH2OH(S)               C   2H   3O   1     S100       1500      478          
1 
 5.23461297E-01 3.16955149E-02-2.99082182E-05 1.47778864E-08-2.94736999E-12    
2 
-2.60977201E+04-3.47263828E+00-4.95732464E-01 4.69966877E-02-1.13803712E-04    
3 
 2.02404796E-07-1.48867295E-10-2.60346591E+04 1.31822608E-01                   
4 
 
CCHOH(S)                C   2H   2O   1     S100       1500      707           
1 
 2.24636779E+00 2.13214352E-02-1.75662740E-05 7.50547517E-09-1.31095068E-12    
2 
-2.19424247E+04-1.19445734E+01 2.34394151E-02 2.73972584E-02-1.59221951E-05    
3 
-8.93428325E-09 1.03573721E-11-2.15372548E+04-1.04161799E+00                   
4 
 
CCOH(S)                 C   2H   1O   1     S298       1000      636           
1 
 7.49639448E-01 2.45454019E-02-2.79851154E-05 1.51086554E-08-2.93796266E-12    
2 
-1.51355043E+04-4.11249457E+00 8.16247409E-01 2.06817032E-02-7.69638543E-06    
3 
-2.10751020E-08 1.84082774E-11-1.51014530E+04-3.96430885E+00                   
4 
 
99 
CH3CH2O(S)              C   2H   5O   1     S100       1500      454           
1 
-2.41118133E-01 3.84309448E-02-3.15044850E-05 1.40537410E-08-2.63600434E-12    
2 
-2.39007732E+04 2.71566474E+00 1.84998226E+00 3.38831993E-02-7.61631669E-05    
3 
 1.87697491E-07-1.69065281E-10-2.41921780E+04-7.06301743E+00                   
4 
 
CH3CHO(S)               C   2H   4O   1     S100       1500      482          
1 
 4.68243324E-01 3.45911147E-02-3.02442792E-05 1.41816311E-08-2.74682139E-12    
2 
-2.61924252E+04-1.07599686E+00 3.53742534E-01 3.99604555E-02-7.55905995E-05    
3 
 1.37255167E-07-1.08728235E-10-2.61895179E+04-8.86920535E-01                   
4 
 
CH3CO(S)                C   2H   3O   1     S100       1500      466           
1 
 1.62350334E+00 2.65942979E-02-2.22889592E-05 1.00810250E-08-1.90216670E-12    
2 
-3.14827564E+04-6.63453820E+00 7.37321689E-01 4.14852800E-02-1.04011989E-04    
3 
 1.90242085E-07-1.40540211E-10-3.14489963E+04-3.71061544E+00                   
4 
 
CH2CH2O(S)              C   2H   4O   1     S100       1500      663           
1 
 7.30592744E-01 3.16339191E-02-2.45471616E-05 1.00839020E-08-1.72647134E-12    
2 
-2.03591145E+04-3.74923935E+00 1.40625141E+00 1.33508133E-02 5.19205147E-05    
3 
-1.06203042E-07 5.89461704E-11-2.02223566E+04-4.63901822E+00                   
4 
 
CH2CHO(S)               C   2H   3O   1     S100       1500      518           
1 
 1.16966045E+00 2.91145252E-02-2.58124459E-05 1.21098598E-08-2.32857257E-12    
2 
-2.03506149E+04-4.92381042E+00 1.49555912E+00 2.36869127E-02-9.94867221E-06    
3 
 2.23818265E-09-7.86974039E-12-2.03245784E+04-5.76934127E+00                   
4 
 
CH2CO(S)                C   2H   2O   1     S100       1500      586           
1 
 2.16538652E+00 2.21859568E-02-1.91508587E-05 8.62913912E-09-1.58983504E-12    
2 
-2.53673232E+04-1.04760433E+01 4.56568281E-01 2.48024776E-02-2.11841615E-06    
3 
-3.99388736E-08 3.31799300E-11-2.50450452E+04-1.91665052E+00                   
4 
 
CHCH2O(S)               C   2H   3O   1     S100       1500      610           
1 
 6.99203101E-01 2.97214550E-02-2.53109048E-05 1.12300449E-08-2.03954268E-12    
2 
-1.58850662E+04-5.13148964E+00 7.05519810E-01 1.52942618E-02 4.75054731E-05    
3 
100 
-1.13003739E-07 6.94483790E-11-1.56772662E+04-3.14613924E+00                   
4 
 
CHCHO(S)                C   2H   2O   1     S100       1500      714           
1 
 2.14978399E+00 2.14226987E-02-1.73943800E-05 7.29857260E-09-1.25328647E-12    
2 
-1.80148325E+04-1.12537955E+01 7.21921480E-02 2.69225059E-02-1.51509746E-05    
3 
-8.94943391E-09 9.98719326E-12-1.76328646E+04-1.03465683E+00                   
4 
 
CHCO(S)                 C   2H   1O   1     S100       1500      515           
1 
 1.91220141E+00 2.06429737E-02-2.03256292E-05 1.00405367E-08-1.97057998E-12    
2 
-2.05846500E+04-1.00251002E+01 1.78451965E-01 1.98009516E-02 2.72189658E-05    
3 
-1.18360402E-07 9.89052488E-11-2.02442166E+04-1.07396705E+00                   
4 
 
CCH2O(S)                C   2H   2O   1     S100       1500      608           
1 
 1.20684595E+00 2.52126358E-02-2.24394525E-05 1.02185306E-08-1.88115463E-12    
2 
-1.00637272E+04-6.83296644E+00 4.22662177E-01 1.91077769E-02 2.15776487E-05    
3 
-7.25446668E-08 4.80681774E-11-9.80748856E+03-1.86875716E+00                   
4 
 
CCHO(S)                 C   2H   1O   1     S100       1500      550           
1 
 1.87148354E+00 1.95887295E-02-1.80460066E-05 8.39821147E-09-1.57038873E-12    
2 
-1.59502715E+04-9.11830068E+00 1.47310529E-01 3.09262365E-02-4.93957390E-05    
3 
 5.14262803E-08-2.54699116E-11-1.57369052E+04-1.61446217E+00                   
4 
 
CCO(S)                  C   2O   1          S100       1500      444           
1 
 4.33475193E+00 4.65669864E-03-3.57892879E-08-2.78849341E-09 1.07748246E-12    
2 
-1.52872959E+04-2.04108169E+01 2.55971629E+00 5.26641210E-02-3.49849086E-04    
3 
 9.23493489E-07-8.13469431E-10-1.52474729E+04-1.56368574E+01                   
4 
 
CH3OH(S)                C   1H   4O   1     S100       1500      372           
1 
 2.22087415E+00 2.14520463E-02-1.56555732E-05 6.53801411E-09-1.18946719E-12    
2 
-2.82674310E+04-4.93212599E+00 2.52176702E+00 3.81114260E-02-1.41602134E-04    
3 
 2.99103987E-07-2.16861869E-10-2.84612614E+04-8.17419406E+00                   
4 
 
CH2OH(S)                C   1H   3O   1     S100       1500      631           
1 
 2.22081619E+00 1.90487619E-02-1.57173685E-05 7.05777503E-09-1.30492456E-12    
2 
101 
-2.81989125E+04-1.04451544E+01 8.85887406E-01 2.15157305E-02-7.10155779E-06    
3 
-1.83495264E-08 1.59226808E-11-2.79445940E+04-3.76731154E+00                   
4 
 
CHOH(S)                 C   1H   2O   1     S100       1500      460           
1 
 3.13991992E+00 9.68151447E-03-7.05775364E-06 3.42323439E-09-7.26428222E-13    
2 
-2.46698255E+04-1.21598094E+01 4.31328125E-01 3.89677566E-02-1.26686004E-04    
3 
 2.19708015E-07-1.45943736E-10-2.44659239E+04-1.76585145E+00                   
4 
 
COH(S)                  C   1H   1O   1     S100       1500      536           
1 
 2.46084888E+00 1.31293102E-02-1.35878251E-05 7.09296378E-09-1.45282161E-12    
2 
-2.83140890E+04-1.20187553E+01-7.39094616E-01 3.72593428E-02-8.78148545E-05    
3 
 1.15218971E-07-6.27452785E-11-2.79614890E+04 1.48385232E+00                   
4 
 
CH3O(S)                 C   1H   3O   1     S100       1500      361           
1 
 1.11203594E+00 2.09720737E-02-1.60661649E-05 6.71095488E-09-1.19565336E-12    
2 
-1.86863893E+04-2.94007147E+00 1.25750813E+00 3.18634429E-02-9.50632575E-05    
3 
 1.81162684E-07-1.18338831E-10-1.88053791E+04-4.81479462E+00                   
4 
 
CH2O(S)                 C   1H   2O   1     S100       1500      653           
1 
 2.01443464E+00 1.57375413E-02-1.23487094E-05 5.13010969E-09-8.87442898E-13    
2 
-1.98221095E+04-8.43121636E+00 7.92378161E-01 1.74052238E-02-2.20983494E-06    
3 
-2.06450635E-08 1.55395004E-11-1.95782698E+04-2.22103074E+00                   
4 
 
CHO(S)                  C   1H   1O   1     S100       1500      501           
1 
 2.24011657E+00 1.15585236E-02-9.77468820E-06 4.33947209E-09-7.95715459E-13    
2 
-2.29144802E+04-9.68584563E+00 6.71004090E-01 2.42310325E-02-5.17724808E-05    
3 
 7.04498669E-08-4.12996122E-11-2.27503865E+04-3.16135831E+00                   
4 
 
CH3CH2(S)               C   2H   5          S100       1500      470          
1 
-3.88474063E-01 3.22608017E-02-2.58879044E-05 1.16117149E-08-2.21819557E-12    
2 
-1.22321587E+04 2.02329784E+00 1.50204268E+00 2.29488437E-02-3.18180347E-05    
3 
 9.06416031E-08-9.25737196E-11-1.24430894E+04-6.22786232E+00                   
4 
 
CH3CH(S)                C   2H   4          S100       1500      486           
1 
102 
-8.32733136E-02 2.87389119E-02-2.41649922E-05 1.11537871E-08-2.15767353E-12    
2 
-4.93503497E+03-7.37035736E-01 3.86485278E-02 2.99622174E-02-4.76985258E-05    
3 
 8.82977269E-08-7.40966099E-11-4.93635140E+03-1.28985152E+00                   
4 
 
CH3C(S)                 C   2H   3          S100       1500      494           
1 
 4.51443553E-01 2.40034223E-02-2.10355788E-05 9.99188778E-09-1.96162021E-12    
2 
-9.01872493E+03-3.16907794E+00-2.81894208E-01 3.19464233E-02-6.15368630E-05    
3 
 1.00719410E-07-7.32298381E-11-8.94096260E+03-2.19615394E-01                   
4 
 
CH2CH2(S)               C   2H   4          S100       1500      570           
1 
 7.32942942E-02 2.81132716E-02-2.31998487E-05 1.04352296E-08-1.96062949E-12    
2 
-8.27641203E+03-1.16132547E+00 2.03714823E+00-4.85254459E-03 1.17169892E-04    
3 
-2.23111012E-07 1.35131095E-10-8.24003738E+03-6.96834456E+00                   
4 
 
CH2CH(S)                C   2H   3          S100       1500      526           
1 
 3.10019634E-01 2.56819986E-02-2.34952113E-05 1.14001723E-08-2.25229573E-12    
2 
-3.04814577E+03-3.45385875E+00 1.18522184E+00-4.04178690E-03 1.32099484E-04    
3 
-2.87385284E-07 1.96218373E-10-2.86583338E+03-4.24638715E+00                   
4 
 
CH2C(S)                 C   2H   2          S298       1500      1.01E+03      
1 
 2.00089603E+01-3.29841890E-02 3.66387907E-05-1.80059689E-08 3.30412973E-12    
2 
 1.80789562E+03-1.01939980E+02-2.10929617E+00 3.14943451E-02-3.95843442E-05    
3 
 2.58178925E-08-6.68180537E-12 6.12812104E+03 7.87708306E+00          
4 
 
CHCH(S)                 C   2H   2          S100       1500      542           
1 
 1.18297536E+00 1.96006743E-02-1.83544146E-05 8.97885191E-09-1.77227507E-12    
2 
 2.84206446E+03-6.56870766E+00 1.02183750E+00 4.87780021E-03 6.93741350E-05    
3 
-1.63803811E-07 1.12717771E-10 3.05683736E+03-3.85995326E+00                   
4 
 
CHC(S)                  C   2H   1          S100       1500      446           
1 
 2.80616918E+00 3.09292472E-03 6.56069159E-06-8.78097228E-09 2.75021044E-12    
2 
 1.27369351E+04-1.37619898E+01 2.31701549E-01 6.57114464E-02-4.36002140E-04    
3 
 1.14846917E-06-1.00787177E-09 1.28212018E+04-6.32022226E+00                   
4 
 
103 
CC(S)                   C   2               S100       1500      441           
1 
 1.71149980E+00 5.58598809E-03-3.96951531E-06 6.81553521E-10 1.39610689E-13    
2 
 1.82212882E+04-8.18115318E+00 4.55221932E-01 4.44963975E-02-2.96048685E-04    
3 
 7.83985139E-07-6.94685870E-10 1.82267650E+04-5.19004862E+00                   
4 
 
CH3(S)                  C   1H   3          S100       1500      599           
1 
 1.65441992E+00 1.30069847E-02-8.52001028E-06 3.23913067E-09-5.56998509E-13    
2 
-7.21205077E+03-7.42174681E+00 1.75333130E+00 4.47396382E-03 3.34873851E-05    
3 
-6.84746951E-08 4.10232202E-11-7.11131301E+03-6.75685899E+00                   
4 
 
CH2(S)                  C   1H   2          S100       1500      516           
1 
 1.34928184E+00 1.21028917E-02-1.05869929E-05 5.14979854E-09-1.04056250E-12    
2 
-1.45313255E+03-7.46482199E+00 5.88877365E-01 3.48860436E-03 5.98006078E-05    
3 
-1.52142391E-07 1.12861945E-10-1.20832060E+03-2.52790536E+00                   
4 
 
CH(S)                   C   1H   1          S100       1500      531          
1 
 1.75209111E+00 7.71039927E-03-7.54578993E-06 3.89343846E-09-8.04775143E-13    
2 
-2.72616923E+03-9.40954378E+00-3.74556185E-01 1.38085426E-02 4.50798538E-06    
3 
-5.19100914E-08 4.75532380E-11-2.38218692E+03 7.50788636E-01                   
4 
 
C(S)                    C   1               S100       1500      510           
1 
 1.62594463E+00 3.90801887E-03-4.60502448E-06 2.51408187E-09-5.23415875E-13    
2 
 8.87072159E+03-8.02374765E+00-7.72957276E-01 2.29755580E-02-6.47679500E-05    
3 
 9.08798059E-08-5.07653551E-11 9.11908219E+03 1.95186964E+00          
4 
 
CO(S)                   C   1O   1          S100       1500      463          
1 
 3.28552633E+00 4.27692408E-03-3.07183552E-06 1.10977567E-09-1.64421686E-13    
2 
-2.95054060E+04-1.43959123E+01-4.14784740E-01 3.33523193E-02-8.79697475E-05    
3 
 1.08865448E-07-4.92836906E-11-2.91341588E+04 9.36637298E-01                   
4 
 
H2O(S)                  H   2O   1          S100       1500      559           
1 
 4.28581430E+00 4.22745832E-03-2.72649013E-06 1.45703476E-09-3.56437926E-13    
2 
-3.40982140E+04-1.74382242E+01 8.69058284E-01 2.97266852E-02-7.78989494E-05    
3 
104 
 1.03856456E-07-5.39607416E-11-3.37257849E+04-3.03110666E+00                   
4 
 
OH(S)                   H   1O   1          S100       1500      573          
1 
 3.06692533E+00 4.42772356E-03-4.45139371E-06 2.49390104E-09-5.50237450E-13    
2 
-2.14367824E+04-1.38015196E+01 6.54723457E-01 1.98682314E-02-4.44083794E-05    
3 
 5.21580832E-08-2.52220516E-11-2.11373500E+04-3.27541695E+00                   
4 
 
O(S)                    O   1               S100       1500      508           
1 
 2.25649747E+00 2.06628112E-03-2.41227801E-06 1.32740182E-09-2.83177138E-13    
2 
-1.72211806E+04-1.02667308E+01-1.88899592E-01 2.23587421E-02-6.92001053E-05    
3 
 1.02997821E-07-5.96893906E-11-1.69768387E+04-1.96394750E-01                   
4 
 
CO2(S)                  C   1O   2          S100       1500      502           
1 
 3.35749587E+00 7.82434334E-03-5.97000848E-06 2.24520267E-09-3.36427626E-13    
2 
-4.46878777E+04-7.12114564E+00 1.84294484E+00 1.76419205E-02-2.82198384E-05    
3 
 2.05570939E-08-2.27872818E-12-4.45113667E+04-5.87963308E-01                   
4 
 
COOH(S)                 C   1H   1O   2     S100       1500      487           
1 
 2.56302251E+00 1.87710879E-02-1.85626230E-05 9.30849638E-09-1.85521067E-12    
2 
-5.32835547E+04-1.25993498E+01-9.53720531E-01 4.98184488E-02-1.28727019E-04    
3 
 1.90798944E-07-1.16312532E-10-5.29463448E+04 1.70003802E+00              
4 
 
CHOO(S)                 C   1H   1O   2     S100       1500      350           
1 
 1.60501836E+00 2.04318915E-02-1.94534478E-05 9.42102119E-09-1.83511035E-12    
2 
-4.84848121E+04-7.70331264E+00-7.67657223E-01 4.84597540E-02-1.30353712E-04    
3 
 1.73685749E-07-6.14689147E-11-4.83398014E+04 1.05448717E+00                   
4 
 
H(S)                    H   1               S100       1500      460           
1 
 6.48684702E-01 3.01936885E-03-1.60182472E-06 3.53653232E-10-1.79860504E-14    
2 
-5.26581979E+03-3.78832976E+00-6.74351662E-01 7.18354120E-03 1.25367960E-05    
3 
-6.75893723E-08 6.76381809E-11-5.07900562E+03 2.34642359E+00                   
4 
 
PT(S)                   PT  1               S298       2000      1E+03         
1 
 2.31854600E+00 1.92942600E-03-1.68213000E-07 4.13140200E-11-1.66929350E-15    
2 
105 
-7.63417200E+02-9.80247300E+00 1.50563680E+00 9.21776900E-03-1.95559000E-05    
3 
 2.02033000E-08-7.25140300E-12-7.22666100E+02-6.68981800E+00                   
4 
 
PT(B)                   PT  1               S298       2000      1E+03         
1 
 2.31854600E+00 1.92942600E-03-1.68213000E-07 4.13140200E-11-1.66929350E-15    
2 
-7.63417200E+02-9.80247300E+00 1.50563680E+00 9.21776900E-03-1.95559000E-05    
3 
 2.02033000E-08-7.25140300E-12-7.22666100E+02-6.68981800E+00                   
4 
 
 
 
